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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr inz. Sylwii Gutowskiej
zatytutowanej ,Badanie struktury elektronowej, oddziatywania
elektron-fonon i nadprzewodnictwa materialow zawierajgcych
ciezkie pierwiastki”

Niniejsza rozprawa doktorska wykonana zostata w Katedrze Fizyki Mate-
rii Skondensowanej na Wydziale Fizyki i Informatyki Stosowanej Akademii
Gorniczo-Hutniczej im. Stanistawa Staszica w Krakowie pod kierunkiem
promotoréw dr hab. inz. Barttomieja Wiendlochy, prof. AGH oraz prof. dr
hab. inz. Tomasza Klimczuka.

Rozprawa przygotowana zostata w sposob klasyczny jako monograficzne
opracowanie. Liczy 275 stron i podzielona zostala na 12 rozdzialéw z wy-
raznym wyszczegblnieniem czesci zawierajacej wstep teoretyczny oraz czedci
dotyczgcej wynikéw przeprowadzonych badan. Na samym poczgtku zapre-
zentowano cel i zawartos§¢ pracy, umieszczono takze wykaz skrétéw i ozna-
czen. Prace konczy obszerny dodatek, wykaz dorobku naukowego autorki
oraz bibliografia zawierajgcg 223 pozycje, gtéwnie prace z ostatnich lat opu-
blikowane w czasopismach naukowych. Wsrod literatury znajdujg sie sie-
dem pozycji, ktérych autorem lub wspotautorem jest pani Sylwia Gutowska.
z domu Gotab. Struktura pracy jest przejrzysta z logicznym podziatem na
rozdzialy i podrozdzialy, co znacznie utatwia jej lekture.

Cel rozprawy
Celem recenzowanej rozprawy bylo teoretyczne zbadanie struktury elek-
tronowej, oddzialywania elektron-fonon i nadprzewodnictwa kilku réznych
rodzin materialéw, zawierajacych ciezkie pierwiastki: zwigzku binarnego
LiBi, faz Lavesa Srlry i SrRhy, stopu Pbgg4Big 3¢ oraz zwigzkéw toru i ceru:
Thlrz i Celrs. Dla poréwnail i petniejszej analizy uzyskanych wynikéw, prze-
prowadzono ponadto obliczenia dla NaBi oraz elementarnych metali Ir, Rh
i Pb. Na podkreslenie zastuguje fakt, ze omawiane badania teoretyczne byty
prowadzone réwnolegle we wspolpracy z grupami eksperymentalnymi reali-
zujacymi badania doswiadczalne (Politechnika Gdariska, Instytutu Niskich
Temperatur i Badan Strukturalnych Polskiej Akademii Nauk we Wroctawiu
oraz Uniwersytet w Princeton). Dzialanie takie pozwolito w kazdym przy-
padku na poréwnaie uzyskanych wynikéw teoretycznych z doswiadczalnymi
oraz stanowilo baze do ich dalszej analizy.

Pani mgr inz. Sylwia Gutowska stworzyla trzy programy komputerowe do
wizualizacji powierzchni Fermiego, wizualizacji fononéw jako ruchu atomoéw
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w przestrzeni rzeczywistej oraz analizy stalych sieciowych. Na pochwale za-
stuguje fakt, ze owe programy sa ogélnodostepne w repozytorium GitHub.

Tresé rozprawy
Praca sktada sie z trzech czesci: wstepu teoretycznego, wynikow badan oraz
dodatku. W czesci I opisano teorie funkcjonatu gestosci DF'T, metody pseu-
dopotencjatu i fal ptaskich oraz zlinearyzowanych dotgczonych fal ptaskich,
zastosowane w obliczeniach struktury elektronowej. Nastepnie opisano per-
turbacyjna teorie funkcjonatu gestosci DFPT, oddzialywanie elektron-fonon
oraz teorie BCS nadprzewodnictwa. Dalsza cze$¢ przedstawia samouzgod-
niong teorie funkcjonatu gestosci dla nadprzewodnictwa SCDFT oraz wpro-
wadzenie w zagadnienia silnych korelacji elektronowych. Ostatni rozdzial
wprowadzenia teoretycznego opisuje pochodzenie poprawek relatywistycz-
nych w strukturze elektronowej materiatéw. Czesé I konczy opis uzywanych
programéw komputerowych.

Druga czesé¢ rozprawy zawiera 4 rozdzialy dotyczgce wynikéw obliczen
badanych materialéw. Pierwszy rozdzial przedstawia badania nad LiBi -
zwigzkiem krystalizujgcym w strukturze tetragonalnej z dystorsja struk-
turalng, ktérego temperatura krytyczna wynosi 2.5 K, a stala sprzezenia
A = 0.66. Celem badan byto zbadanie wplywu dystorsji strukturalnej na
wtlasnosci elektronowe, fononowe oraz oddzialywanie elektron-fonon i nad-
przewodnictwo, wraz z weryfikacjg elektronowo-fononowego mechanizmu
nadprzewodnictwa oraz roli oddzialywania spin-orbita. Badano réwniez
wplyw ci$nienia oraz efekt izotopowy, a takze wlasnosci topologiczne LiBi
w odniesieniu do siostrzanego uktadu NaBi.

Drugi rozdzial przedstawia fazy Lavesa Srlry (T, = 6.1 K) i SrRhy (T, =
5.4 K) o dos$¢ silnym sprzezeniu elektron-fonon, A ~ 1, ktérych struktura
krystaliczna moze by¢ przedstawiona jako zmodyfikowana struktura fcc Ir
i Rh. Celem badan byto wyjasnienie, w jaki sposéb modyfikacja struktu-
ralna prowadzi do silniejszego sprzezenia elektron-fonon oraz stosunkowo
wysokiej wartodci T, w fazach Lavesa. Poréwnanie wynikow dla zwigzkéw
zawierajacych izoelektronowe pierwiastki Rh i Ir, o roéznej liczbie porzad-
kowej, dostarczyto informacji na temat roli sprzezenia spin-orbita w obu
materiatach. Wyjasniono réowniez, dlaczego wprowadzenie lzejszego atomu
M w fazach Lavesa AM; prowadzi do obnizenia 7.

Trzeci rozdziat opisuje stop Pbgg4Big.36, ktory wykazuje wysoka wartosé
statej sprzezenia elektron-fonon A = 2.05 oraz nadprzewodnictwo o tempe-
raturze krytycznej T, = 8.6 K. Te wartosci sg wyzsze niz w przypadku silnie
sprzezonego otowiu, ktérego T, wynosi 7.2 Ki A ~ 1.5. W stopie Pb;_,Bi,,
przy wzroscie z powyzej 30%, dochodzi do przejscia fazowego ze struktury
fecc do hep. W rozdziale poruszono zagadnienia zwigzane z badaniem przy-
czyny tego przejScia oraz wplywu zmiany struktury krystalicznej, liczby
elektron6w i sprzezenia spin-orbita na strukture elektronows i fononowsg
oraz ich wplyw na site oddziatywania elektron-fonon i 7,. Przedstawiono
takze teoretyczne wyznaczenie struktury przerwy nadprzewodzacej stopu
Pbg 4Bip .36, ktéra moze wskazywaé¢ na wyjsécie poza jednoprzerwowe nad-
przewodnictwo typu s. Obliczenia anizotropowych wtasnosci oddzialywania
elektron-fonon oraz przerw nadprzewodzgcych wykonano za pomocg rownan
Eliashberga oraz SCDFT, w ktérych uwzgledniono bezposredni wpltyw od-
dziatywan kulombowskich na nadprzewodnictwo, co pozwala unikngé pro-







blemu parametru Morela-Andersona stosowanego w standardowym podej-
Sciu z rownaniami Eliashberga.

Czwarty rozdziat dotyczy zwigzkow Thlrs i Celrs, reprezentujgcych me-
tale z bloku f i d. Parametr oddzialywania elektron-fonon zostal wy-
znaczony dla Thlrs i Celrs przez analize elektronowego ciepta wlasciwego.
Wyniki sugeruja wystepowanie oddzialywan elektron-paramagnon. Dla tej
grupy materialéw nie udato sie wykonaé obliczeni fononowych, a wyzna-
czenie struktury elektronowej dla Celrs wymagalo uzycia teorii DMFT ze
wzgledu na silng hybrydyzacje orbitalu 4f.

Obszerny dodatek zawiera wiele ciekawych informacji na temat pseudo-
potencjaléow czy wyprowadzenia poprawek relatywistycznych.

Uwagi krytyczne
Rozprawa doktorska jest przemysélana i mocno powigzana z aktualnym kie-
runkiem badan w dziedzinie nadprzewodnikéw, jednak nalezy zaznaczyé, ze
nie jest wolna od drobnych btedéw przedstawionych ponizej:

1. W rozdziale 8.3 brak jest informacji na temat metod optymalizacji
struktury krystalicznej badanych uktadéw. Czy wykorzystano podej-
Scie quasi-Newtonowskie? Czy ewolucja powierzchni Fermiego LiBi
w wyniku dystorsji moze zosta¢ powigzana z przejSciem Lifshitz’a?
Czym podyktowany byt wyboér cisnienia 10 GPa podczas badania
uktadu LiBi? W jedynej cytowanej w rozdziale 8.8 publikacji [107]
autorzy osiggali ci$nienia jedynie rzedu 4.5 GPa.

2. W rozdziale 9.6, w przypadku silnosprzezeniowych uktadéw Srlrs oraz
SrRh,, gdzie A > 1, z powodzeniem mozna by zastosowaé¢ formalizm
réownan Eliashberga do wyznaczenia wartosci 7,. Dlaczego ograni-
czono. sie jedynie do wzoru Allena-Dynesa?

3. W rozdziale 10.8.1 Autorka pisze, ze ,,u* nie jest tutaj zaktadane, po-
niewaz jest obliczane metodg RPA”. Niestety nie mogtem doszukaé sie
ile owa wyliczona warto$¢ wynosi. Bardziej szczegdlowe wyjadnienie
dotyczace tego tematu byloby mile widziane poniewaz problem z ar-
bitrlnym doborem parametru p* (w obliczu braku danych doswiad-
czalnych dla T,) jest bardzo czesto spotykany.

4. Czy wraz ze wzrostem ci$nienia hydrostatycznego istniejg przestanki
o przejsciach strukturalnych w czystym otowiu tak jak to ma miejsce
na przyklad w wapniu? Czy energetycznie faworyzowana jest struk-
tura fcc dla wszystkich cisnien ponizej 15 GPa?

Autorka nie ustrzegta sie rowniez drobnych btedéow edytorskich i jezyko-
wych czesto majacych swe Zrodto w thumaczeniu pojeé fizycznych na jezyk
polski. Te drobne przeoczenia, oczywiscie nie wptywaja na mojg wysoka
ocene pracy. Z drugiej strony, musze podkredli¢, ze dysertacja zawiera bar-
dzo dobrze przygotowane wykresy i tabele zaréwno pod wzgledem tech-
nicznym jak i kolorystycznym, ktére znaczaco utatwiajg analize poréwnaw-
czg, podnosza walory pracy i przyczyniajg sie do przejrzystego wyjasnienia
skomplikowanych zagadnien. Podobnie ma sie sytuacja ze wzorami mate-
matycznymi i wyprowadzeniami, ktére sg wyjatkowo czytelne co jest istotne
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