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,,Badanie oddzialywania elektron-fonon i nadprzewodnictwa

w wybranych materialach metodami ab initio”

Przedlozona rozprawa doktorska dostarcza opisu widma elektronowego i fononowego oraz
sprzezenia elektronéw z fononani uzyskanego na podstawie obliczen funkcjonatu gestosci.
Analiz¢ przeprowadzono w kontekécie realizacji stanu nadprzewodzacego indukowanego
oddzialywaniem elektronowo-fononowym dla wybranych materialéw z rodziny faz Heuslera
oraz domieszkowanych pétprzewodnikéw SnTe i PbTe. Na podkreslenie zastuguje sciste
odniesienie przeprowadzonych obliczeri do wynikéw doswiadczalnych. Gléwnym osiagnie-
ciem Doktoranta jest przeprowadzenie zaawansowanych obliczeil numerycznych w ramach
podejécia funkcjonatu gestoéci uogdlnionego na przypadek stanu nadprzewodzacego.
Praca doktorska zostala przygotowana w Katedrze Fizyki Materii Skondensowane]
na Wydziale Fizyki i Informatyki Stosowanej Akademii Gérniczo-Hutniczej w Krakowie.
Promotorem rozprawy jest dr hab. inz. Bartlomiej Wiendlocha, prof. AGH. Na tres¢
rozprawy skladaja sie trzy bloki tematyczue, ktére obejmuja: czes¢ wstepna o charakterze
metodologicznym (rozdziaty 1-4), zasadniczy opis oryginalnych wynikéw uzyskanych na
podstawie obliczen przeprowadzonych przez Doktoranta dla wybranych rodzajow ma-
terialéw (rozdzialy 5-8) oraz podsumowanie i dodatki techniczne. Mgr Kuderowicz jest
wspélautorem siedmiu opublikowanych artykuléw i przedstawit kilkanadcie wystapien kon-
ferencyjnych. W dalszej czesci przedstawie przeglad wazniejszych wynikéw i postaram sie

oceni¢ ich warto$¢ merytoryczna.



Rozdziat pierwszy daje ogdlny zarys teorii funkcjonatu gestosci. Doktorant nawiazal
do twierdzenia Hohenberga-Kohna i przedstawil sformutowanie réwnan Kohna-Shama.
Przedyskutowal nastepnie metode oszacowania funkcjonatu korelacyjno-wymiennego dla
ukladu jednorodnego przy pomocy przyblizenia lokalnej gestosci (LDA) a takze koncepcje
uogélnienia na realistyczne przypadki z uwzglednieniem réznych poprawek gradientowych.
Uwzglednit tez spinowo-zalezne rozklady gestosci w ukladach z magnetyzacja oraz przed-
stawil schemat podejscia relatywistycznego opartego na réwnaniu Diraca. Sposoby wyz-
naczania struktury elektronowej przedstawiono w rozdziale drugim. W tym kontekscie
Doktorant wskazal mozliwoéé oraz oméwil zakres stosowalnodci opisu elcktronéw Blocha
w reprezentacji fal plaskich. Przedyskutowal nastepnie praktyczne algorytmy analizy elek-
tronéw rdzeniowych i walencyjnych, miedzy innymi za pomoca metody linearyzowanych
stowarzyszonych fal ptaskich (LAPW) i réznych sformulowan metody pseudopotencjatu.
Doktorant poruszyt tez wazne zagadnienia uwzglednienia wplywu drgan sieci krysta-
licznej, ktére moga prowadzi¢ do przemian strukturalnych i wskazal problem wyzna-
czania konfiguracji polozeri atomowych, odpowiadajacych minimum energii catkowite]
ukladu. Szczegdly opisu drgaii sieci krystalicznej przedstawiono w rozdziale trzecim.
Wychodzac z przyblizenia adiabatycznego Doktorant przypomnial schemat klasycznego
podejécia do analizy drgari sieci, gdzie w oparciu o macierz dynamiczna okreslane sa
galezie modéw typu akustycznego i optycznego. Przedstawil dwie metody (bezposrednia
i perturbacyjna) algorytméw stuzacych do wyznaczenia fononowych zaleznosci dysper-
syjnych i fononowej gestosci stanéw. Kluczowe znaczenie dla analizy mechanizmu nad-
przewodnictwa ma sprzezenie elektronowych i fononowych stopni swobody. Elementy
macierzowe efektywnego oddziatywania elektron-fonon mozna wyznaczy¢ na podstawie
wkladu elektronowego do macierzy dynamicznej. W ramach perturbacyjne;j teorii funkcjo-
natu gestosci w bazie fal plaskich obliczenia numeryczne wykonywano przy uzyciu pakietu
Quantum Espresso.

Rozdzial czwarty przedstawia przeglad zagadnient dotyczacych nadprzewodnictwa
fononowego. Doktorant wymienil podstawowe wlasciwosci stanu nadprzewodzacego oraz
podal zarys mikroskopowej teorii Bardeena, Cooperai Schrieffera (BCS). Waznym elemen-
tem przeprowadzone] analizy bylo wskazanie mechanizmu parowania elektronéw indu-
kowanego wymiana fononéw. W tym konteks$cie Doktorant przedstawil argumentacje
Frohlicha oparta na transformacji kanonicznej, ktéra z dokladnoscia do wyrazéw linio-
wych rozsprzega uklad elektronowy od fononowego [wzér (4.20)] generujac efektywny
potencjal oddziatywan przyciagajacych w obszarze wokét powierzchni Fermiego. W ko-
lejnym kroku uwzgledniono efekty retardacyjne w ramach podejécia typu Eliashberga.
Doktorant wskazal wzajemna relacje izotropowej funkeji Eliashberga o?F(w) z elemen-
tami macierzowymi oddziatywania elektronowo-fononowego, ktére sa komplementarnie
okreglone réwnaniami Kohna-Shama. Schemat uogdlnienia teorii funkcjonalu gestosci na

stan nadprzewodzacy przedstawiono w podrozdziale 4.4, podkreslajac koniecznos¢ samo-



zgodnego wyznaczania parametru porzadku x(r,r’) oprécz zwyklej gestosci elektronowe;
oraz jonowej. Odpowiedni warunek w podejsciu Kohna-Shama uzyskuje sie poprzez
uwzglednienie anomalnych wyrazéw [wzdr (4.63)] czlonu korelacyjno-wymiennego. Z mini-
malizacji potencjalu termodynamicznego otrzymuje sie wéwezas réwania Bogoliubova
de Gennesa (4.73) i (4.74), ktére okreslaja amplitude czastkowa u;{r) i dziurowa v;(r)
w przestrzeni polozeniowej. Techniczna trudnoscia przy rozwiazywaniu réwnan nadprze-
wodzace] teorii funkcjonatu gestoéci (SCDFT) jest olbrzymi rozrzut skal energetycznych
charakteryzujacych przerwe energetyczna (rzedu meV) z typowymi energiami elektronéw
i fononéw (od ulamka do kilku eV). W praktyce stosuje sie wigc uproszezony schemat
wyznaczania wspélezynnikéw u, v. Istota tego przyblizonego podejécia nie zostala jednak
przez Doktoranta w pemi klarownie przedstawiona, za$ finalne wyrazenia (4.76) 1 (4.77)
sa niekonsystentne [lewa strona obu réwnan zalezy od indeksu kwaziczastkowego ¢ na-
tomiast prawa strona jest wyrazona przez nk]. Innym edytorskim niedociagnigcicm
rozdzialu czwartego jest brak precyzyjnego powiazania efektywnego potencjatu (4.22)
wyprowadzonego kanoniczna transformacja Frohlicha z potencjalem Vi hamiltonianu
BCS podanego we wzorze (4.4) lub (4.5) [przypuszczalnie k + q nalezy traktowaé jako k',
Chcialbym prosi¢ Doktoranta o doprecyzowanie obu tych punktéw podczas publicznc;
obrony rozprawy. Checialbym tez dowiedzie¢ sie czy uérednianie statystyczne z opera-
torem macierzy gestosci zdefiniowanym we wzorze (4.65) bylo faktycznie przeprowadzane
wzgledem pelnego hamiltonianiu H czy raczej jego wersji przyblizonej, na co wskazywalby
dolny indeks pg.

Oryginalne wyniki obliczeri DFT uzyskanych dla kilku wybranych materialéw sa
opisane w czeéci II (rozdzialy 5-8). Pierwszy z tego fragmentu pracy jest po$wigcony
nadprzewodzacym wiasciwosciom MgPd,Sbh i LiGa,Ir, nalezacych do rodziny faz Heuslera.
Doktorant szczegdlowo opisal aktualny zestaw danych doswiadczalnych uzyskanych w ko-
operacji z grupa profesora Klimczuka z Politechniki Gdanskiej. Oba zwiazki sa nad-
przewodnikami drugiego rodzaju z przejéciem w temperaturach krytycznych odpowiednio
2,1 K oraz 2,94 K. Przy pomocy pakietu Quantum Espresso przeprowadzono analize
widma energetycznego elektrondéw i fononéw oraz zbadano charakterystyke sprzezenia
elektronowo-fononowego i wplyw cisénienia hydrostatycznego. Relacje dyspersyjne zwiazku
MgPd,Sb przedstawione na rysunku 5.5 wskazaly na pobecno$é dwéch platéw powierzchni
Fermiego o skomplikowanej tréjwymiarowe] topologii. Wklad poszczegélnych atomow
i orbitali do lokalnej gestosci stanéw elektronowych zilustrowano na rysunku 5.7. Infor-
macja o gestoéci stanéw na powierzchni Fermiego pozwolita wyznaczy¢ stala sprzezenia
elektron-fonon A, = 0,53 konsystenta z empirycznym oszacowaniem na bazie formuly
McMillana. W przypadku LiGaglr elektronowe widmo elektronowe charakteryzuje sie
natomiast trzema powierzchniami Fermiego (jednym zamknietym wokél punktu I' oraz
dwoma otwartymi). Rola oddzialywania spinowo-orbitalnego nie wykazala istotnych zmian

widma clcktronowego. W podrozdziale 5.4 Doktorant przedstawil fononowe relacje dys-



persyjne. Niskoenergetyczne akustyczne mody fononowe zwiazku MgPd,Sb pochodza od
atoméw Pd (co jest do$é intrygujacym faktem), za$ kolejne galezie modéw o stabej dysper-
sji wnosza atomy Sb i Mg. Na podkreslenie zastuguje inwersja moddéw, biorac pod uwage
kryterium mas poszczegdlnych atoméw. Fononowe widmo LiGaplr sklada si¢ réwniez
z trzech rozdzielnych modéw, gdzie akustyczna galaz pochodzi od atoméw Ir, za$ kolej-
ne od atoméw Ga i odpowiednio Li. Uwzglednienie oddzialywania spinowo-orbitalnego
nieznacznie wplywa tylko na mody pochodzace od atoméw Gd. Doktorant przedstawit
funkcje Eliashberga, wyznaczajac stala sprzezenia elektron-fonon z okresleniem procen-
towego wkladu poszczegdlnych modéw. Liczbowe wartosei usrednionych czestodei fonono-
wych i stabego sprzezenia elektron-fonon dla badanych zwiazkéw zestawiono w tabeli 5.3.
Ostatnia czes$é rozdziatu piatego dotyczy wpltywu cisnienia hydrostatycznego. Giéwne kon-
sekwencje przylozonego ci$nienia sa odczuwalne poprzez usztywnienie modéw fononowych,
co oslabia wartosé sprzezenia, elektron-fonon (o kilka procent przy cidnieniu 1 GPa). W re-
zultacie temperatury krytyczne badanych zwiazkéw ulegaja zmniejszeniu z liniowym czyn-
nikiem AT,/p = —0, 23 GPa/K dla MgPd,Sb oraz —0, 05 GPa/K odpowiednio dla LiGayIr
w znakomitej zgodnosci z obserwacjami doswiadczalnymi.

Rozdzial 6 dotyczy fononowego nadprzewodnictwa trzech zwiazkéw z rodziny faz
Heuslera o wzorze stechiometrycznym LiPd,X, gdzie X=(Si,Ge,Sn). Wykazuja one nad-
przewodnictwo I-ego rodzaju, co jest rzadkoscia w ukladach niejednoskladnikowych. Tem-
peratury krytyczne tych materialéw wynosza 1,96 K (LiPd,Ge) i 1,68 K (LiPd,Si oraz
LiPd,Sn), wskazujac na niewielka wartos¢ sprzezenia elektron-fonon wynoszaca okoto 0,5.
Doktorant przedstawil przeglad doswiadezalnych pomiaréw temperaturowej zaleznosci
oporu stalopradowego, podatnosci magnetycznej i ciepla wiasciwego uzyskanych przez
grupe profesora Klimczuka. Zasadnicze obliczenia struktury elektronowej i fononowej
zostaly przeprowadzone przez Doktoranta przy uzyciu pakietu Quantum Espresso oraz
czeéciowo takze metoda LAPW dostepna w pakiecie WIEN2K. Wyznaczone elektronowe
relacje dyspersyjne (rysunek 6.4) wskazaly na wklad trzech pasm do niskoenergetycznego
widma ze skomplikowana topografia powierzchni Fermiego (rysunek 6.5). Elektronowa
gestoéé stanéw badanych zwiazkéw (rysunek 6.6) wykazala szereg wspdlnych cech, zwlasz-
cza w bliskim sasiedztwie energii Fermiego. Najbardziej intrygujace cechy stwierdzono
natomiast w sektorze fononowym. W akustycznej galezi zwiazkéw LiPdsGe oraz LiPd,Sn
zauwazono anomalie fononowa, przejawiajaca sie w kierunku I' — K przestrzeni Brillouina
przez ujemne czestoéci. Kompletny zestaw modéw fononowych badanych zwiazkéw przed-
stawiono na rysunku 6.7. W przypadku LiPdsSi mozliwe bylo standardowe wyznaczenie
funkcji Eliashberga oraz oszacowanie stalej sprzezenia elektron-fonon (A = 0,41). Poprzez
wzér Allena-Dynesa implikuje to temperature krytyczna 0,76 K, ktéra niedoszacowuje
empiryczna wartoéé 7,=1,32 K. W przypadku zwiazkéw LiPd;Ge i LiPdySn obecnosé
anomalii fononowej wymusita koniecznosé zastosowania pomocniczej metody okreslenia

funkcji Eliashberga. Doktorant okredlit w tym celu parcjalne funkcje modéw akustycz-



nych nadprzewodnika krzemowego i dokonat nastepnie ekstrapolacji do nadprzewodnikéw
LiPd,Ge, LiPdySn (rysunek 6.12). Wyznaczone w ten sposob sprzezenie elektron-fonon
wskazalo na warto$é temperatury krytycznej zanizonej o okoto 0,5 K. W koricowym frag-
mencie rozdzialu rozpatrzono kilka potencjalnych zrédel anomalii fononowej. Doktorant
zbadal stabilnoéé relacji dyspersyjnych ukladu elektronowego i fononowego na cisnienie
hydrostatyczne, okreglil wpltyw zagniezdzenia powierzchni Fermiego (w analogii do anoma-
lii Kohna), uwzglednil role konfiguracji potencjalu krystalicznego z podwéjnym mini-
mum, zbadal ewentualnosé dystorsji tetragonalnej i konsekwencje modulowanej amplitudy
drgan. Po analizie, wszystkie z wymienionych czynnikéw zostaly jednak wykluczone. Za
najbardziej prawdopodobna przyczyne anomalii fononowej Doktorant uznat efekty an-
harmoniczne. Rozdzial szésty jest bogaty tematycznie i zostal przedstawiony klarownym
jezykiem. Mam tylko pewna uwage krytyczna do stosowanej terminologii. W odniesie-
niu do zakresu ujemnych czestodci fononowych Doktorant uzywal okreslenia urojonych
czestosci. Jest to nieprecyzyjne stwierdzenie, gdyz zaréwno dodatni jak i ujemny zakres
wartosci w odpowiada liczbom rzeczywistym. Role skladowej urojonej mozna oczywiscie
bra¢ pod uwage w sytuacji w = Re(w) + ilm(w), gdzie wyraz urojony odpowiadatby
thumieniu drgan. Ten efekt jest (jak przypuszczam) uwzgledniony w obecnej pracy, co
zilustrowano poprzez poszerzenie linii fonowych réwniez dla anomalnego modu migkkiego
(rysunek 6.10). Chciatbym prosi¢ Doktoranta o krétki komentarz w tej sprawie.
Rozdzial siédmy podejmuje problematyke oddzialywania elektron-fonon zwiazku
ScAuyAl o strukturze pelnego Heuslera, ktéry przechodzi do stanu nadprzewodzacego w
temperaturze krytycznej 5,12 K. Doktorant przeprowazil wnikliwa analize danych doswiad-
czalnych opisanych w referencjach [125,160] w celu rozstrzygniecia pewnych rozbieznosci,
zaréwno dotyczacych wartodci T, jak tez wielkosci stalej sprzezenia elektron-fonon. W tym
celu zastosowal obliczenia przy pomocy pakietu Quantum Espresso, wykorzystujac pakiet
Superconducting-Toolkit w ramach podejécia funkejonatu gestoécei do nadprzewodnictwa.
Obliczenia struktury elektronowej wskazaly na obecno$é¢ dwoéch powierzchni Fermiego
o charakterze dziurowym [75 procent udzialu w gestosci stanéw p(er)] i elektronowym.
Bez uwzglednienia oddzialywari spin-orbita energia Fermiego jest potozona blisko osobli-
woséci van Hove’a. Spinowo-orbitalne oddziatywanie nieco rozmywa te osobliwos¢ i ma dosé
istotne znaczenia dla widma elektronowego. Podobna sytuacja ma miejsce ze struktura
fononowa, zwlaszcza w zakresie modéw akustycznych. Oddzialywanie spin-orbita powodu-
je zmiekczenie modéw w kierunku I-X przestrzeni Brillouina, co przektada si¢ na efektyw-
no$¢ sprzezenia elektron-fonon odpowiedzialnego za nadprzewodnictwo. Gléwny wklad do
izotropowej funkcji Eliashberga pochodzi od akustycznych modéw atoméw zlota, dajac
w rezultacie wartoéé silnego sprzezenia elektron-fonon A = 0,97 (bez uwzglednienia
SOC) i A = 1,25 (z uwzglednieniem SOC). Wynik ten bardzo znaczaco odbiega od
wezesniejszych przewidywan [125] na bazie wzoru McMillana. Doktorant przeprowadzit

réwniez obliczenia przy pomocy teorii funkcjonatu gestosci uogélnionego na stan nadprze-



wodzacy, ktéry w samozgodny sposéb uwzglednia wplyw deparujacych oddzialywan ku-
lombowskich i bezposrednio wyznacza temperature krytyczna. W ramach takiego podej-
écia stwierdzono a) dwupasmowy mechanizm parowania z parametrami porzadku typu
fali-s, b) duza wartosé ilorazu 2A/(kgT:.) € (4,5) oraz c¢) warto$¢ sprzczenia clektron-
fonon w zakresie od 0,7 do 2. Uwzgledniono takze wplyw fluktuacji spinowych i wyzna-
czono temperature przejécia zblizona do obserwowanej dos§wiadczalnie wartosci 5,12 K.
Wiyniki uzyskane przez Doktoranta znaczaco doprecyzowaly aktualna wiedz¢ o nadprze-
wodnictwie zwiazku ScAusAl z rodziny faz Heuslera, wykazujac silne sprzezenie od-
dzialywan elektronowo-fononowych i dwupasmowy charakter parowania. Nasuwa mi sig
w tym kontekécie nastepujace pytanie: czy obecnosé dziurowej i elektronowej powierzchni
Fermiego przeklada sie egzotyczna mieszanine par dziurowych wspdlistniejacych z parami
elektronowymi 7 Jeéli tak, to jakie do$wiadczalne metody moglyby rozrézni¢ odmienny
charakter par w réznych pasmach 7

Rozdzial ésmy dotyczy nadprzewodnictwa pélprzewodnika PbTe domieszkowanego
talem i pélprzewodnika SnTe domieszkowanego indem. Wprowadzanie domieszek indu-
kuje w nich waski (rezonansowy) stan elektronowy w poblizu krawedzi pasma walen-
cyjnego i jednoczcesnice silnie wzmacnia wlasciwosci termoelektryczne. Nadprzewodnictwo
pojawia sie w temperaturze krytycznej, ktérej wartosé silnie zalezy od koncentracji do-
mieszek. Doktorant postanowil zbadaé wptyw domieszkowania na ewentualny fononowy
mechanizm nadprzewodnictwa tych materialéw w konfrontacji z alternatywnymi scena-
riuszami rozpatrywanymi wezesnie] w literaturze specjalistycznej (np. w ramach mode-
lu Hubbarda z ujemnym potencjatem lokalnego oddzialywania clektronowego). Przed-
stawil najpierw ogdlny zarys wptywu domieszki o dysktretnym poziomie energetycznym na
widmo elektronéw pasma przewodnictwa w oparciu o klasyczna prace J. Friedela. Typowe
widmo stanéw elektronowych dla niewielkiej zawartoséi 0,1% atoméw T1 w macierzystym
PbTe jest przedstawione na rysunku 8.3. Zasadnicza analiza dotyczyta wyznaczcenia
struktury elektronowej i fononowej domieszkowanych péiprzewodnikéw, ze zwrdceniem
uwagi na wplyw domieszek na efektywna warto$¢ sprzezenia elektron-fonon. Obliczenia
przeprowadzono przy uzyciu réznych funkcjonaléw wymienno-korelacyjnych, obserwujac
role oddzialywania spinowo-orbitalnego. Szczegdlowe wyniki dla SnTe zestawiono na ry-
sunkach 8.6 oraz 8.8, zaé dla PbTe na rysunku 8.7. Wyznaczono réwniez wspélczynnik
Seebecka, ktéry jest przedmiotem gléwnego zainteresowania badanych tutaj mateialéw.
W kontekécie nadprzewodnictwa domieszkowanych zwiazkéw korzystano z funkcjonatu
LDA oraz przyblizonego schematu wyznaczenia widma elektronowego i fononowego za
pomoca metody KKR z przyblizeniem potencjatu koherentnego. Na podstawie obliczen
numerycznych wykazano pojawienie sie waskiego stanu domieszki na krawedzi pasma wa-
lencyjnego (rysunek 8.15). Oszacowana wartosé sprzezenia elektron-fonon okazala sie by¢
niewielka i wyniosta A ~ 0,1 —0, 2 (zaleznie od sposobu wyznaczania). W przeliczeniu na

temperature krytyczna uzyskano duze niedoszacowanie empirycznej wartosci. Doktorant



uwzglednil tez wplyw dystorsji romboedrycznej na nadpraewodnictwo zwiazku Sny,In, Te,
ale nie stwierdzono diametralnego wzrostu sprzezenia elektron-fonon. Na podstawie obec-
nie uzyskanych wynikéw fononowy mechanizm parowania elektronowego wydaje sig by¢
raczej niclatwy do uzasadnienia. Doktorant wskazal pewne dodatkowe efekty fizyczne (np.
anharmonizm i wplyw wakansji), ktére moga ewentualnie wzmocni¢ wartos¢ sprzezenia

elektron-fonon.

Podsumowujac zasadniczy fragment rozprawy doktorskiej (czes¢ II) stwierdzam, ze
mgr Gabriel Kuderowicz przeprowadzit nietrywialna analize widm ukladu elektronowego
i fononowego oraz dokonal oszacowania wzajemnego oddzialywania elektronéw z fonona-
mi na gruncie obliczeri ab initio. Obliczenia zostaly przeprowadzone dla kilku wybranych
materialéw z rodziny faz Heuslera oraz domieszkowanych pétprzewodnikéw PbTe i Sn'Te,
ktére sa aktualnie przedmiotem duzego zainteresowania, m.in. ze wzgledu na wiasciwosci
topologiczne i/lub termoelektryczne. Doktorant wykazal sie éwietna znajomoscia danych
do$wiadczalnych obu grup materiatéw. Warto tez podkresli¢, Ze znaczna czeé¢ wynikow
zostala uzyskana w kooperacji miedzy grupa profesora B. Wiendlochy z Politechnika
Gdafiska. Mgr G. Kuderowicz zdobyt cenna umiejetnosé postugiwania sie¢ wyrafinowanymi
procedurami obliczeri numerycznych opracowanych w schemacie teorii funkcjonatu gestosci.
Dzieki przeprowadzonym obliczeniom uzyskano realistyczny obraz widma ukladu elek-
tronowego badanych materiatéw oraz informacje na temat zlozonej natury drgan sieci
krystalicznej, m.in. ze wskazaniem obecnosci anomalii fononowych. Za najwazniejsze
osiagniecie Doktoranta uznatbym wyznaczenie funkeji Eliashberga i oszacowanie wartosci
sprzezenia elektron-fonon z bezposrednich obliczeni na gruncie teorii funkcjonatu gestosci.
Na tej podstawie obliczono temperature krytyczna przejscia uldadu do stanu nadprze-
wodzacego, a nawet wyznaczono przerwe energetyczna kwaziczastkowego widma sparo-
wanych elektronéw/dziur. Bylo to trudnym zadaniem, gdyz typowy zakres zmiennosci
energii elektronéw (~ eV) rézni si¢ o trzy rzedy wielkosci od energii przerwy energetycz-
nej (~ meV) fononowych nadprzewodnikéw.

Dysertacja jest napisana dosé¢ starannie i uktad pracy jest przejrzysty. Zauwazylem
kilka potknieé¢ edytorskich, wiec z obowiazku recenzenta wymienie niektére z nich. Dok-
torant stosowal w swojej rozprawie anglojezyczny sposéb wyrazania ulamkéw dziesigtnych
(przez kropke zamiast przecinka), przypuszczalnie z powodu przyzwyczajen w opracowy-
waniu kodéw numerycznych oraz pisaniu artykutéw przesylanych do publikacji. Oprdcz
réznych literéwek (ktére tutaj pomine) btednie podano definicje masy efektywnej we
wzorze (8.9) i definicje funkcji transportowej (C.5) [moim zdaniem, pod suma wzgledem
i,k nie powinno byé pochodnej funkeji Diraca). Z pozostalych niefortunnych wyrazerl
wymienilbym: bledna wartoéé liczby Avogadro [str. 5], wyraz nie zaburzony powinien by¢
pisany razem [str. 23], sformulowanie Efektyuna sita silowa jest niezbyt zgrabue [str. 90],

fragment zdania powierzchnia Fermiego przechodzi tutaj sama w siebie jest niezrozumiaty



[str. 92], stwierdzenie komdrka dezy do zapadania sie od wystepujacego cisnienia -5.9 GPa
jest w sprzecznoéci z intuicja, poniewaz ujemne ciénienie powinno raczej zwigkszac mniz
zmniejszaé objetosé komdrki [str. 114]. W ogdlnosci sa to malo istotne szczegdly, ktére
nie wplywaja na rozumienie zasadnicze] treéci rozprawy. Bardzo podoba mi si¢ ostatni
rozdzial podsumowujacy, gdzie zestawiono bogata liste wnioskéw fizycznych. Przydatna

jest takze czesé 111 z dodatkami technicznymi.

Rozprawa doktorska magistra Gabriela Kuderowicza wnosi istotny wklad w zrozu-
mienie indukowanego wymiana fononéw mechanizmu parowania elektronowego wybra-
nych zwiazkéw z rodziny faz Heuslera i domieszkowanych pélprzewodnikéw na gruncie
obliczen z picrwszych zasad. Przedlozona rozprawa speinia zwyczajowe 1 prawne wyma-
gania okreélone w Ustawie Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.U. z 2020 r. poz. 85
7 péZniejszymi zmianami) do nadania stopnia doktora w dyscyplinie nauki fizyczne. Na te]
podstawie wnioskuje do Rady Naukowe] Dyscypliny Nauki Fizyczne Akademii Gérniczo-
Hutniczej im. St. Staszica w Krakowie o dopuszczenie magistra Gabriela Kuderowicza
do publicznej obrony oraz dalszych etapéw Jego przewodu doktorskiego. Uwzgledniajac
réwniez istotny wkiad Doktoranta w przeprowadzeniu bardzo wyrafinowanych obliczen dla
superkomérek, oryginalna analize dwupasmowego nadprzewodnictwa przy uzyciu SCDFT
oraz solidny dorobek publikacyjny (5 artykutéw w Phys. Rev. B, 1 praca w Scientific Re-
portsi 1 artykut w J. Magn. Magn. Matt.) wnioskuje ponadto o wyréznienie przedlozonce;j

rozZprawy.
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