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Recenzja rozprawy doktorskiej Pana mgr. Waseema Akbara p.t.:
»Unconventional superconductivity, topology and strong
electronic correlations in two dimensional transition-metal
dichalcogenide moiré bilayers”

Rozprawa doktorska ,Unconventional superconductivity, topology and strong electronic
correlations in two dimensional transition-metal dichalcogenide moiré bilayers” autorstwa
Waseema Akbara poéwiecona jest teoretycznemu opisowi niekonwencjonalnego
nadprzewodnictwa w silnie skorelowanych uktadach moiré tworzonych przez dichalkogenki
metali przejéciowych. Podjeta problematyka jest aktualna i wazna, zaréwno z punktu
widzenia fizyki uktadéw silnie skorelowanych, jak i rozwijajacych sig¢ mozliwosci kontrolo-
wania faz kwantowych w materiatach dwuwymiarowych.

Praca ma forme spdjnego tematycznie cyklu czterech publikacji, poprzedzonego obszernym
wprowadzeniem przedstawiajacym kontekst eksperymentalny, stosowane modele efek-
tywne oraz metode Gutzwillera. Wprowadzenie to nie stanowi czgsci osiagnigcia, niemniej
jednak chciatbym zacza¢ od uwag na jego temat, gdyz czg$¢ z nich w sposéb naturalny
odnosi sie takze do ocenianych publikacji. Dotyczy to zwiaszcza formalizmu uzywanego
w pracach.

1. Ocena czesci wstepnej rozprawy

Cze$¢ wstepna rozprawy wprowadza w aktualny i wazny problem nadprzewodnictwa oraz
stanéw skorelowanych w dwuwymiarowych strukturach moiré opartych na dichalkogen-
kach metali przejéciowych. Jej mocng strong jest préba przedstawienia czterech publikacji
jako elementéw jednego programu badawczego, obejmujgcego przejscie od silnie skorelo-
wanego modelu t-J, przez model t-J-U dopuszczajacy skoriczone prawdopodobienstwo
podwadjnej obsady, po modele uwzgledniajace dalsze catki przeskoku i oddziatywania mig-
dzysieciowe. Taka konstrukcja pozwala dyskutowaé w jednym jezyku zaréwno
homodwuwarstwy tWSe, jak i heterodwuwarstwy WS,/WSe;, a zarazem analizowa¢ wptyw
obsadzenia, pola prostopadtego do warstw, sity korelacji oraz oddziatywari dalekiego za-

siegu.

Za szczegdlnie wartoéciowe uwazam powigzanie efektywnego opisu wielociafowego z wta-
éciwodciami struktury pasmowej charakterystycznymi dla materiatéw TMD. Spinowo
i kierunkowo zalezne zespolone catki przeskoku opisuja sprzezenie spin-orbita oraz bloko-
wanie spin-dolina. Dzieki temu mieszanie parowania singletowego (d + id) i trypletowego
(p — ip) nie jest wprowadzane wytacznie jako arbitralny ansatz, lecz wynika z obnizenia sy-
metrii i rozszczepienia powierzchni Fermiego. Podejécie prowadzi tez do konkretnych,
potencjalnie falsyfikowalnych przewidywan: topologicznych faz nadprzewodzacych o licz-
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bach Cherna C = +2, 14, przejs¢ topologicznych indukowanych zmiang obsadzenia i pola
prostopadtego oraz mozliwosci regulowania wzglednego udziatu sktadowych singletowej
i trypletowej. S to przewidywania znacznie bardziej szczegdtowe niz samo stwierdzenie
mozliwosci wystgpienia nadprzewodnictwa.

Na korzy$é rozprawy przemawia rowniez péiniejszy rozwdj eksperymentalny. Pierwsze wy-
niki Wanga i wspotpracownikow z 2020 r. wskazywaly jedynie na skorelowany izolator
i obszary zerowej rezystancji sugerujgce mozliwe nadprzewodnictwo. Jednoznaczne obser-
wacje fazy nadprzewodzacej w tWSe. pojawity sie dopiero po wykonaniu znacznej czesci
przedstawionych badan teoretycznych. Eksperymenty potwierdzity, ze nadprzewodnictwo
wystepuje w ograniczonym obszarze obsadzenia i pola, w poblizu potéwkowego wypetnie-
nia oraz granicy zaniku skorelowanego izolatora. Najnowsze wyniki pokazuja ponadto
antyferromagnetyczny izolator przy jednym no$niku na komoérke moiré oraz koputy nad-
przewodzace po obu jego stronach. Jest to jakoéciowo zgodne z centralnym obrazem
proponowanym w rozprawie, w ktérym nadprzewodnictwo jest zwigzane z korelacjami
i domieszkowaniem stanu Motta, a nie wytgcznie z duza gestosciag stanéw w poblizu osobli-
wosci van Hove’a. Szczegélnie uzyteczne jest zestawienie modelu t-J-U z modelem
Hubbarda o ujemnym U: pozwala ono wskaza¢ rdznice pomiedzy konwencjonalnym paro-
waniem podazajacym za gestoscig standw a mechanizmem korelacyjnym lokalizujgcym
nadprzewodnictwo w poblizu potéwkowego obsadzenia.

Zgodnosé z doswiadczeniem nalezy jednak okresdlac jako jakosciowa. Dwie struktury kopu-
towe byly juz sugerowane przez dane z 2020 r., a wigc ich odtworzenie nie stanowi
catkowicie niezaleznego przewidywania. Co wazniejsze, eksperymenty nie potwierdzity do-
tychczas ani mieszanej symetrii d + id/p — ip, ani tamania symetrii odwrécenia czasu, ani
przypisanych fazom liczb Cherna. Te elementy pozostaja interesujacymi przewidywaniami
wymagajacymi weryfikacji, na przyktad za pomoca pomiaréw przesuniecia Knighta, efektu
Kerra, odpowiedzi termicznego Halla lub poszukiwania chiralnych stanéw brzegowych.
Wstep powinien wyrazniej oddziela¢ cechy juz zgodne z danymi - potozenie nadprzewod-
nictwa w poblizu stanu skorelowanego i jego przestrajalnosé¢ - od niepotwierdzonej
interpretacji symetrii i topologii stanu nadprzewodzacego.

Pomimo niewatpliwych zalet koncepcyjnych cze$¢ wstepna zawiera szereg problemow me-
rytorycznych. Niepoprawnie przypisano Bednorzowi i Miillerowi uzyskanie temperatury
przejscia powyzej temperatury ciektego azotu, a stwierdzenie, ze nadprzewodnictwa nie-
konwencjonalnego nie mozna opisa¢ w ramach formalizmu BCS, jest zbyt kategoryczne.
Nalezy rozrézni¢ oryginalny fononowy, izotropowy mechanizm BCS od uogélnionego for-
malizmu BCS/BdG. Réwniez przedstawienie SroRuO, jako ustalonego nadprzewodnika
spinowo-trypletowego nie odpowiada obecnemu stanowi wiedzy. W czesci eksperymental-
nej brak odpowiedzi ferromagnetycznej w pracy z 2020 r. zostat potraktowany jako dowad
antyferromagnetyzmu, podczas gdy taki wniosek wymaga dodatkowych pomiaréw. Poi-
niejsze do$wiadczenia rzeczywiscie wspierajg interpretacje antyferromagnetyczng, lecz nie
uzasadnia to przypisywania jej wczesniejszej pracy. Niektore cytowania dotyczace MoTe;
takze nie odpowiadajg twierdzeniom w tekscie.
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Powazniejszych wyjaénieri wymaga konstrukcja modelu t-/-U. Jezeli parametr J w réwnaniu

(3.8) jest wymiang kinetyczna J;; = 4|tij|2/U generowang przez te same wirtualne po-
dwdjne obsady, ktére opisuje jawnie zachowany czton Hubbarda U, pojawia sig mozliwosé
podwdjnego liczenia tych samych proceséw. Jezeli natomiast J jest niezaleznym, fenome-
nologicznym sprzezeniem efektywnym, nalezy podac¢ jego mikroskopowe pochodzenie i
sposdb wyznaczenia. Czynnik fazowy e*2iij w poprzecznej czeéci wymiany moze by¢ uza-
sadniony: dla spinowo zaleznych zespolonych catek przeskoku prowadzi on do
anizotropowej wymiany i cztonu Dzyaloshinskii-Moriya. Wiasnie dlatego jego obecnos¢
wzmacnia jednak potrzebe wyjagnienia, czy ] wyprowadzono z tych samych catek przeskoku
i tego samego U. Ponadto, jesli |t] zalezy od pola, to wyprowadzona z niego wymiana ]
réwniez powinna na ogét zaleze¢ od pola. Nie wyjasniono takie pominigcia cztonu
—Jn;n;/4, obecnego we wczesniejszej definicji modelu t-/ (3.2).

Nieprecyzyjnie wprowadzono wielkos¢ D. Jest ona nazwana ,displacement field”, ale nie
zdefiniowano jej zwiazku z napigciami bramek, réznica potencjatéw migdzy warstwami ani
konwencja znaku. Stosowanie zamiennie oznaczen D i E, przy jednostkach V/nm, dodat-
kowo zaciera réznice miedzy polem elektrycznym a polem przesunigcia elektrycznego.
Poniewaz D jest jednym z podstawowych parametrow diagraméw fazowych i wptywa na
modut oraz faze catek przeskoku, definicja ta powinna pojawic sig przed pierwszym uzyciem
w czesci teoretycznej.

W rozdziale Models and Methods wystepuje ponadto wiele btedéw lub niejasnosci w row-
naniach. Przyktadowo warunek hermitowskosci powinien mie¢ postac tijz = tfiai
w réwnaniu (3.8) lokalny czton Hubbarda zawiera niespéjny indeks j; w rownaniu (3.10) na
V(r) jest niepotrzebny czynnik g;; w réwnaniach dotyczacych projekcji Gutzwillera wystg-
puja niespojne potegii indeksy (wzér na 22); zapis hamiltonianu BdG (3.26) moze prowadzi¢
do podwéjnego zliczania stopni swobody. Fig. 3.2 pokazuje od lewe;j do prawej rezimy sil-
nych, poérednich i stabych korelacji, podczas gdy podpis sugeruje kolejnos¢ przeciwna.
Nawet jesli czes¢ tych usterek ma charakter typograficzny, ich nagromadzenie w réwna-
niach definiujacych model utrudnia jednoznaczne odtworzenie metody.

Zakres stosowalnoéci modelu jednopasmowego wymaga doktadniejszej dyskusji, zwtaszcza
w rezimach, w ktérych pojedyncze pasma maja nietrywialne dolinowe liczby Cherna. Nalezy
oddzieli¢ topologie pasm normalnych od topologii i hamiltonianu BdG oraz przedstawié pro-
cedure wyznaczania niezmiennika topologicznego. Nieco zbyt skrétowy jest tez opis
obliczeri numerycznych: brakuje rozmiaru siatki pedowej, kryteriéw zbieznosci, sposobu
wyboru rozwigzar poczatkowych i metastabilnych oraz informacji o poréwnywaniu energii
konkurencyjnych faz. Przyjecie jednorodnego, niemagnetycznego stanu powinno by¢ jasno
wskazane jako ograniczenie, szczegélnie gdy wyniki poréwnywane sg z eksperymentalnym
antyferromagnetyzmem i rekonstrukcjami powierzchni Fermiego.

Podsumowuijac, cze$¢ wstepna spetnia istotna funkcje integrujaca i przedstawia warto-
éciowy, spojny fizycznie program badawczy. Do jej najmocniejszych elementow naleza
materiatowo motywowany model zespolonych catek przeskoku, powiazanie korelacji z blo-
kowaniem spin—dolina, przewidywanie mieszanej i topologiczne] fazy nadprzewodzgcej
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oraz jako$ciowe odtworzenie ewolucji od jednej do dwdch koput nadprzewodzacych wiza-
leznodci od sity korelacji. Péiniejsze doswiadczenia istotnie zwigkszyly znaczenie ttch
wynikéw, potwierdzajac bliski zwigzek nadprzewodnictwa z przejéciem Motta i stanem an-
tyferromagnetycznym. Jednoczes$nie wstep wymaga pewnej korekty réwnan, definicji
parametréw, zakresu stosowalnosci modeli i stopnia, w jakim wyniki eksperymentalne po-
twierdzajg konkretne przewidywania. Problemy te powinny zostaé wyjasnione, aby
argumentacja rozprawy byta precyzyjna i w petni przekonujaca. |
2. Ocena publikacji , Topological superconductivity with mixed singlet-triplet pairinglr in
moiré transition metal dichalcogenide bilayers” i
Pierwsza z publikacji wchodzacych w sktad rozprawy, opublikowana w czasopismie Ph?ys.
Rev. B, dotyczy mozliwosci wystapienia topologicznego nadprzewodnictwa w skreconej
dwuwarstwie WSe,. Autorzy rozwazaja efektywny jednopasmowy model t-J na sieci
tréjkatnej, w ktérym catki przeskoku s3 zespolone, zalezne od spinu i kierunku wigzania oraz
przestrajalne za pomoca zewnegtrznego pola prostopadiego do warstw. Oddziatywania
elektronowe traktowane sg wariacyjnie z uzyciem projekcji Gutzwillera. Gtéwnym
wynikiem pracy jest przewidywanie mieszanego stanu nadprzewodzacego o sktadowych
d + id w kanale singletowym oraz p — ip w kanale trypletowym. Stan ten tamie symetrig
odwrdcenia czasu i - w zaleznosci od obsadzenia oraz pola - charakteryzuje sig liczbami
Cherna C = 42 lub € = +4. i

Do najwazniejszych zalet pracy nalezy materialtowo motywowana konstrukcja modélu.
Zespolone catki przeskoku nie zostaly wprowadzone wytgcznie jako formalny element
modelu, lecz odzwierciedlajg blokowanie spin—dolina i silne sprzezenie spin—orbita
wiasciwe dla WSe.. Ich zaleznos¢ od pola prostopadtego do warstw pozwala bezposrednio
powigzaé parametr kontrolowany eksperymentalnie z rozszczepieniem powierzchni
Fermiego, polozeniem osobliwosci van Hove'a oraz wlasciwosciami stanu
nadprzewodzacego. Mieszanie sktadowych singletowej i trypletowej nie jest przy tym
narzucone z géry. Autorzy wyznaczajg samouzgodnione amplitudy parowania na
wigzaniach, a nastepnie rozktadajq je na kanaty symetrii. Pokazujg réwniez, ze po usunieciu
spinowo zaleznych faz catek przeskoku pozostaje czysty stan singletowy d + id. Stanowi to
przekonujacy argument, ze pojawienie sie skladowej p — ip jest konsekwencja spinowo-
dolinowej struktury pasma i obnizenia symetrii z Cs do Cs.
|

Szczegdlnie wartosciowa jest rozbudowana analiza topologiczna. Autorzy nie ograniczajg
sie do stwierdzenia, Ze chiralna symetria szczeliny powinna prowadzic do stanu
topologicznego, lecz obliczaja liczby Cherna i przedstawiajg diagram topologiczny w
ptaszczyznie obsadzenia i pola. Zmiany liczby Cherna sg interpretowane za pomoca przejsé
Lifshitza, zmian ksztattu powierzchni Fermiego oraz ruchu zer parametru porzadku
obdarzonych fadunkami topologicznymi. Praca prowadzi dzigki temu do konkretnych
przewidywan: mozliwosé sterowania wzgledng wielkoscig skfadowych singletowej
i trypletowej oraz indukowania przejé¢é miedzy fazami o réznych liczbach Cherna za pomoca
parametréw dostepnych eksperymentalnie. Wskazano réwniez mozliwe metody detekcji,
obejmujgce pomiary przesuniecia Knighta, efektu Kerra i poszukiwanie chiralnych stanéw
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brzegowych. Dodatkowa zaletg jest udostepnienie kodu i danych uzytych do przygotowania
rysunkéw.

Znaczenie pracy wzmacnia jej chronologia. Zostata ona wykonana, gdy istniaty jedynie
eksperymentalne przestanki mozliwego nadprzewodnictwa w tWSe;. Pdiniejsze
doéwiadczenia jednoznacznie wykazaly istnienie fazy nadprzewodzacej oraz jej bliskos¢ do
stan6w skorelowanych i magnetycznych. Nie mozna jednak uzna¢, ze potwierdzono w ten
sposéb najwazniejsze szczegétowe przewidywania artykutu. Symetria d+id/p—ip,
ztamanie symetrii odwrdcenia czasu i wartosci liczb Cherna pozostaja dotychczas
przewidywaniami teoretycznymi. Ponadto dwie koputy nadprzewodzace byly juz
sugerowane przez dane z 2020 r., zatem ich odtworzenie jest raczej jakosciowym
wyjasnieniem obserwowanego diagramu niz catkowicie niezalezng predykcja.

Podstawowym ograniczeniem pracy jest zastosowanie scisle rzutowanego modelu t-J
w rezimie, w ktérym oszacowane U jest poréwnywalne z szerokoscig pasma. Przy petnej
projekgji ruchliwosé i parowanie znikajg przy potéwkowym obsadzeniu, dlatego powstanie
izolatora i rozdzielenie obszaru nadprzewodzacego na dwie kopuly sa czeéciowo
wbudowane w konstrukcje modelu. Dodatek po$wigcony modelowi t-/-U czgsciowo fagodzi
te watpliwosé, pokazujac ewolucje od jednej do dwdch koput przy zwiekszaniu U. Nie
wyjaénia jednak w petni wzajemnej zaleznoéci parametréw J, t i U. W gtéwne] czesci
uzywana jest relacja J = 4|t|?/U, podczas gdy przy zmianie pola, a w dodatku takze przy
zmianie U, parametr ] pozostaje staly. Jezeli /] ma by¢ wymiang kinetyczna pochodzaca
z tych samych cafek przeskoku i tego samego oddziatywania Hubbarda, takie postepowanie
wymaga dodatkowego uzasadnienia.

Istotnym ograniczeniem metody jest zawegzenie przestrzeni wariacyjnej do stanéw
jednorodnych, bez uporzadkowania magnetycznego i tadunkowego. Autorzy zaznaczaja, ze
w rozwazanym ukladzie moga wystepowac stany ferromagnetyczne, antyferromagne-
tyczne o strukturze 120° oraz inne fazy tamiace symetrig, lecz nie poréwnujj ich energii z
energig fazy nadprzewodzacej. W $wietle pdzniejszych wynikow wskazujacych na bliskos¢
nadprzewodnictwa i uporzadkowania antyferromagnetycznego jest to dos¢ istotne
ograniczenie. Uzyskany stan nalezatoby zatem okreéla¢ jako stan podstawowy w obrebie
przyjetej klasy funkcji wariacyjnych, a nie bezwarunkowo jako stan podstawowy petnego
modelu.

Dalszych badarn wymaga réwniez odporno$¢ wynikéw topologicznych na rozszerzenie
modelu o dalsze catki przeskoku, dodatkowe pasma i mozliwg topologie pasma
normalnego. Potozenie granic migdzy obszarami o réznych liczbach Cherna zalezy od relagji
pomiedzy powierzchnia Fermiego i zerami przerwy, przez co moze by¢ wrazliwe na
niewiclkie modyfikacje dyspersji. Warto byloby takie wyjasni¢ fizyczne znaczenie
parzystych wartoéci C. Zapewniaja one parzysta liczbg chiralnych moddéw Majorany na
brzegu, ale nie gwarantujg automatycznie pojedynczego chronionego zerowego modu
Majorany w wirze.

W opublikowanym tekécie wystepuje ponadto kilka niespéjnosci formalnych. Réwnanie
(16) zawiera parametr U, mimo ze gtéwny hamiltonian t-/ nie ma jawnego cztonu Hubbarda.
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W koricowym akapicie dodatku A odwrécono wynik przedstawiony na rys. 11: zgodnie z
rysunkiem jedna koputa odpowiada mniejszemu U, a dwie wiekszemu U, natomiast zdanie
podsumowujgce méwi odwrotnie. Najprawdopodobniej s3 to btedy redakcyjne, ale dotyczg
one réwnan i wnioskdw istotnych dla interpretacji pracy.

Podsumowuijac, publikacja przedstawia oryginalny i fizycznie interesujacy scenariusz
topologicznego nadprzewodnictwa w tWSe.. Jej najwainiejszym osiggnigciem jest
wykazanie, ze spinowo-dolinowa struktura zespolonych catek przeskoku moze prowadzi¢
do mieszanego parowania d + id/p — ip oraz przestrajalnych faz o réinych liczbach
Cherna. Ograniczenia wynikaja gtownie z przyblizonego charakteru rzutowania Gutzwiligra,
pominiecia konkurencyjnych uporzadkowan i niepetnego uzasadnienia parametrow
modelu. Nie umniejszajg one jednak wartosci publikacji, a jedynie wyznaczajg zakres,
w ktdrym jej wyniki nalezy traktowac jako wiarygodne przewidywania wymagajace dalszej
weryfikacji. _

3. Ocena publikacji ,Optimal superconductivity in twisted bilayer WSe: where the an

Hove singularity crosses half-filling”

Kolejna publikacja wchodzaca w sktad rozprawy, zatytutowana ,Optimal superconductivity
in twisted bilayer WSe; where the Van Hove singularity crosses half-filling” i opublikowana
w Phys. Rev. Research, stanowi rozwiniecie modelu analizowanego we wczesniejszej pracy.
Jej zasadniczym celem jest juz nie tylko wykazanie mozliwosci powstania chiralnégo
nadprzewodnictwa o mieszanej symetrii singletowo-trypletowej, lecz przede wszystkim
wyjasnienie, dlaczego faza nadprzewodzaca zajmuje w diagramie fazowym stosunkowo
waski obszar i osigga optimum w poblizu potéwkowego zapetnienia pasma.

Istotng wartoécig pracy jest préba powigzania optymalnego nadprzewodnictwa | ze
wspétdziataniem dwéch efektéw. Z jednej strony, przejscie osobliwosci van Hove’a przez
poziom Fermiego zwieksza gesto$é stanéw, sprzyjajac niestabilnosci nadprzewodzacej.
Z drugiej strony, korelacje elektronowe zwigzane z bliskoscig potdwkowego zapetnienia
prowadza, w ramach zastosowanego przyblizenia Gutzwillera, do nierdwnomiernej
renormalizacji poszczegdlnych sktadnikéw oddziatywania. W szczegdlnosci odpychanie
miedzyweztowe V ma by¢ ttumione silniej niz wktad wymienny sprzyjajacy parowaniu.
Proponowany obraz jest fizycznie atrakcyjny, gdyz nie utozsamia optimum nadprzewodnic-
twa wytgcznie z maksimum gestosci standw, lecz wskazuje na jego korelacyjne wzmocnie-
nie w szczegdlnym obszarze diagramu fazowego.

Wprowadzenie miedzyweztowego oddziatywania Coulomba V jest uzasadnionym i waznym
rozszerzeniem wczeéniejszego modelu. Ze wzgledu na przestrzenna rozlegtos¢ orbitali
Wanniera w materiatach moiré takie oddziatywanie nie powinno by¢ z géry pomijane.
Autorzy pokazuja, ze dla V =0 nadprzewodnictwo obejmuje bardzo szeroki zakres
zapetnieni i pola przesunigcia D, natomiast odpowiednio duze V ttumi je poza niewielkim
obszarem, w ktérym linia osobliwosci van Hove'a przebiega w poblizu potéwkowego
zapetnienia. Otrzymany diagram fazowy wykazuje dzieki temu jakosciowa zgodnosc
z dostepnymi wynikami eksperymentalnymi. Interesujgcym rezultatem jest réwniez
mozliwoéé otrzymania, w ramach jednego schematu teoretycznego, zaréwno pojedynczego
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maksimum nadprzewodnictwa, jak i dwéch obszaréw nadprzewodzacych rozdzielonych
stanem Motta. Pozwala to jakoéciowo opisaé réznice wystepujace pomiedzy prébkami
o réznych katach skrecenia lub réznej wartosci stosunku U/W.

Do mocnych stron publikacji zaliczam ponadto wykorzystanie zaleznych od pola D
parametréw struktury pasmowej, przedstawienie wynikow bezposrednio w funkgcji
wielkoéci kontrolowanych eksperymentalnie oraz udostepnienie kodu i danych
numerycznych. Wynik dotyczacy chiralnego stanu d + id/p — ipo niezerowej liczbie
Cherna jest spéjny z pierwsza praca cyklu, a takze z czescig niezaleznych obliczen
wykorzystujacych inne metody. Nalezy jednak pamigtac, ze wiasnoéci topologiczne tego
stanu pozostajg obecnie przede wszystkim przewidywaniem teoretycznym.

Gtéwna watpliwos¢ dotyczy stopnia predykcyjnosci zaproponowanego mechanizmu. Waski
obszar nadprzewodnictwa uzyskano dla V wynoszacego okoto 22 meV, podczas gdy dia
mniejszych wartosci tego parametru faza nadprzewodzaca jest znacznie bardziej rozlegta.
Nie jest dostatecznie jasne, czy warto$¢ ta zostata wyprowadzona z niezaleznego
mikroskopowego oszacowania ekranowanego oddziatywania Coulomba, czy tez dobrana
fenomenologicznie w celu odtworzenia eksperymentalnego diagramu fazowego.
Wyjasnienia wymaga réwniez przyjeta w czesci obliczen relacja V = U/3.635. Analiza
stabilnoéci rezultatéw wazgledem zmian V/U, kata skrecenia, ekranowania oraz
oddziatywan dalszego zasiggu pozwolitaby lepiej okresli¢, na ile potozenie optimum jest
rzeczywistym przewidywaniem modelu.

Powazniejszego wyjasnienia wymaga postaé gutzwillerowskiej energii oddziatywania V.
W podanym wyrazeniu czton proporcjonalny do (1 — g2)n? wystepuje ze znakiem minus.
W granicy g, — 0 prowadzi to pozornie do ujemnego wktadu energii pochodzacego od
odpychajacego oddziatywania V. We wzorze (3.17) w czesci wstgpnej przyczynek od V jest
dodatni. Kwestia ta powinna zosta¢ jednoznacznie wyjasniona, poniewaz centralny
mechanizm pracy opiera sig¢ wtasnie na renormalizacji oddziatywania V.

Whioski dotyczace wspétdziatania osobliwoséci van Hove’a i korelacji sg przekonujace
jakosciowo, ale opieraja sie gtéwnie na poréwnaniu odpowiadajacych sobie map
parametréw. Bardziej bezposrednie potwierdzenie mechanizmu wymagatoby rozdzielenia
obu efektéw, na przykiad przez niezalezne przesuwanie osobliwosci van Hove'a i zmiang
czynnikéw Gutzwillera. Takze poréwnanie wynikéw dla réznych U nie jest czystym testem
wplywu sity korelacji, poniewaz réwnocze$nie zmieniaja sig J = 4t% /U orazV = U/3.635.
Jest to zatem poréwnanie réznych zestawéw sprzezer, a nie zmiana pojedynczego
parametru.

Pozostate ograniczenia czeSciowo powtarzaja uwagi odnoszace sig do poprzedniej
publikacji. Dotycza one mozliwego podwdjnego uwzglgdnienia proceséw wymiany
kinetycznej przy jednoczesnym zachowaniu U i przyjeciu | = 4t% /U, a takze zastosowania
jednorodnego, niemagnetycznego ansatzu wariacyjnego. To ostatnie ograniczenie jest
szczegdlnie istotne w poblizu potéwkowego zapetnienia, gdzie konkurowaé moga stany
antyferromagnetyczne, interwatowe i fadunkowe. Duze V, wykorzystane do ttumienia
nadprzewodnictwa, moze samo stabilizowaé porzadek tadunkowy, ktérego nie uwzgled-
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niono w rozpatrywanej klasie stanéw. Uzyskany stan nalezy zatem traktowac jako optimum
wewnatrz ograniczonej przestrzeni wariacyjnej, nie za$ bezwarunkowo wyznaczony stan
podstawowy modelu.

Ostroznosci wymaga rowniez oszacowanie T, z wartosci przerwy w temperaturze zerowej
przy uzyciu relacji BCS. W silnie skorelowanym ukfadzie dwuwymiarowym rzeczywista
temperatura przejécia moze byé ograniczona przez sztywnos$¢ fazowa i mechanizm
Berezinskii-Kosterlitza-Thoulessa. Nie jest zatem uzasadnione zawarte w omdwieniu
rozprawy stwierdzenie, Ze otrzymane T, jest niedoszacowane wskutek zerotempe—
raturowego charakteru metody Gutzwillera, a przyjeta procedura nie pozwala z gory okre-
8li¢ kierunku btedu.

Podsumowujgc, publikacja przedstawia interesujacy i fizycznie przejrzysty mechanizm
optymalizacji nadprzewodnictwa, faczacy osobliwos¢ van Hove's, silne korelacje i ttumienie
odpychania migdzyweztowego. Jej szczegblng wartoscig jest préba bezposredniego
odniesienia modelu do obserwowanego eksperymentalnie ksztaftu diagramu fazowego.
Jednoczesnie zalezno$é rezultatéw od fenomenologicznie przyjetego V, niejasnosé formuty
opisujacej energie tego oddziatywania oraz pominiecie konkurencyjnych faz ograniczaja
uniwersalno$¢  wnioskdw. Nowsze dane eksperymentalne, wedlug ktérych
nadprzewodnictwo nie zawsze jest $cisle zwigzane z osobliwoscig van Hove’a, sugeruja
ponadto, ze zaproponowany mechanizm nalezy traktowac jako istotny mozliwy rezim, a nie
uniwersalny warunek wystapienia nadprzewodnictwa w skreconym dwuwarstwowym
WSes.

4. Ocena publikacji ,Superconductivity in moiré transition metal dichalcogenide
bilayers: comparison of two distinct theoretical approaches”

Trzecia z publikacji poswieconych nadprzewodnictwu w skreconym dwuwarstwowym
WSe,, zatytutowana ,Superconductivity in moiré transition metal dichalcogenide bilayers:
comparison of two distinct theoretical approaches” i opublikowana w Acta Physica Polonica
B, ma przede wszystkim charakter poréwnawczy i syntetyzujacy. Doktorant, bedacy
pierwszym autorem tej dwuautorskiej pracy, zestawia dwa odmienne scenariusze powsta-
wania nadprzewodnictwa: lokalne przyciaganie opisane modelem Hubbarda z ujemnym U,
prowadzace do konwencjonalnego stanu s-falowego, oraz korelacyjny model t-J-U, w kté-
rym powstaje chiralny stan o mieszanej symetrii singletowo-trypletowej d + id/p — ip.

Do zalet pracy nalezy wykorzystanie w obu podejsciach tej samej czesci jednoczastkowej
Hamiltonianu, uwzgledniajacej zalezne od pola przesunigcia D zespolone catki przeskoku.
Pozwala to przejrzysicie zilustrowaé rdinice pomiedzy mechanizmem kontrolowanym
przede wszystkim przez gestosé standw a scenariuszem, w ktérym istotng role odgrywaija
réwniez korelacje elektronowe. W modelu z ujemnym U amplituda parowania przemiesz-
cza sie razem z osobliwoscig van Hove'. a i moze pozostawac znaczna takze z dala od
potéwkowego zapetnienia, jezeli pole D utrzymuje duzg gestos¢ stanéw na poziomie
Fermiego. W modelu t-J-U renormalizacje typu Gutzwillera wprowadzajg natomiast
dodatkowg preferencje dla obszaru bliskiego n = 1. W zaleznosci od wartoéci U/W
otrzymuje sie pojedyncze maksimum nadprzewodnictwa albo dwa maksima rozdzielone
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stanem izolujacym. Praca dobrze podkresia zatem, ze sama osobliwos¢ van Hove’a nie musi
wystarczaé do wyjaénienia struktury eksperymentalnego diagramu fazowego.

Poréwnanie obu scenariuszy nie jest jednak w petni réwnorzedne. Autorzy zmieniajg
jednoczesnie Hamiltonian, mechanizm i symetrig parowania oraz metode obliczeniowa:
model z ujemnym U analizowany jest w przyblizeniu Hartreego—Focka, podczas gdy model
t-J-U traktowany jest metoda Gutzwillera. Nie mozna wigc jednoznacznie rozstrzygnaé, czy
réznice pomiedzy wynikami sg skutkiem korelacji, nielokalnego charakteru oddziatywania
], przyjetej symetrii przerwy czy odmiennego poziomu przyblizenia. W tym sensie praca
ilustruje konsekwencje dwdéch zestawdw zatozeri, ale nie stanowi kontrolowanego testu
pozwalajacego wybrad rzeczywisty mechanizm parowania.

Rowniez utozsamienie modelu z ujemnym U z calym ,konwencjonalnym” scenariuszem
wymaga ostroznosci. Model ten opisuje chwilowe, lokalne i niezaleine od pedu
przyciaganie, pomijajac retardacje, odpychanie Coulomba, zaleznosé sprzezenia elektron-
fonon od pedu oraz wptyw korelacji na samo oddziatywanie fononowe. Wykazano zatem
ograniczenia najprostszego lokalnego modelu przyciggajacego, lecz nie wykluczono bardziej
realistycznego mechanizmu fononowego. Ponadto zgodnos$¢ diagramu fazowego z lokaliza-
cja nadprzewodnictwa w miejscu przecigcia osobliwosci van Hove'a i potowkowego
zapetnienia nie jest w catoéci wynikiem tej publikacji. Hamiltonian analizowany tutaj nie
zawiera odpychania miedzyweztowego V; dopiero jego dodanie w poprzedniej pracy cyklu
zaweia obszar nadprzewodnictwa do otoczenia tego przecigcia.

Nie podano réwniez wszystkich danych koniecznych do reprodukcji obliczen, w szczegdlno-
éci wartosci lub zaleznoéci parametru J, dokfadnego kata skrecenia, temperatury obliczet
oraz progu numerycznego, ponizej ktérego amplitude parowania uznano za zerowa. Jest to
istotne, poniewaz w modelu z lokalnym przycigganiem w temperaturze zerowej rozwigza-
nie nadprzewodzace moze istnie¢ takze poza zaznaczonym obszarem, lecz jego amplituda
moze by¢ wyktadniczo mata. Co wigcej, wielkosci okreélane w obu czesciach pracy jako
,superconducting gap” sq w istocie réznie znormalizowanymi anomalnymi wartosciami
oczekiwanymi — lokalng w jednym modelu i miedzywgztowq, roztozong na rézne repre-
zentacje symetrii, w drugim. Bardziej miarodajne bytoby poréwnanie fizycznych przerw
kwaziczastkowych, energii kondensacji, temperatur przejscia lub sztywnosci fazowe;j.

Uwagi dotyczace mozliwego podwodjnego uwzglednienia wymiany kinetycznej w modelu t-
J-U, ograniczen jednorodnego ansatzu Gutzwillera oraz pominigcia konkurencyjnych
stan6w magnetycznych i tadunkowych powtarzaja zastrzezenia odnoszace sig do poprzed-
nich publikacji. W wersji pracy zamieszczonej w rozprawie wystgpuja ponadto konkretne
uchybienia wymagajace korekty. W panelach 2(d,e) wartosci U sa niespéjne z panelami
2(a—c), a definicja parametru A nie jest zgodna z kolejnoécia operatoréw w réwnaniu (4).
Bibliografia zawiera takze zdublowang pozycje (39 i 40).

Podsumowujac, publikacja spetnia pozyteczna funkcje interpretacyjna: w czytelny sposob
pokazuje, dlaczego diagram fazowy kontrolowany wyfacznie przez gestosé standw rézni sie
od obrazu uzyskanego po uwzglednieniu silnych korelacji. Jej warto$¢ polega bardziej na
uporzadkowaniu i poréwnaniu weczesniejszych wynikéw niz na sformutowaniu catkowicie
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nowego przewidywania. Wnioski nie rozstrzygajg jednoznacznie pomiedzy konwencjonal-
nym i nieckonwencjonalnym mechanizmem parowania, ale dostarczaja uzytecznego argu-
mentu przemawiajgcego za istotng rolg korelacji elektronowych w nadprzewodnictwie
skreconego WSe;.

5. Ocena publikacji ,Unconventional superconductivity in the presence of long-range
interactions in transition metal dichalcogenide moiré heterobilayers”

Ostatnia publikacja wchodzaca w skiad rozprawy, zatytutowana ,Unconventional
superconductivity in the presence of long-range interactions in transition metal
dichalcogenide moiré heterobilayers” i opublikowana w Scientific Reports, rozszerza
weczesniejsze badania na heterodwuwarstwe WS;/WSez. W przeciwienstwie do skreconego
dwuwarstwowego WSe; nadprzewodnictwo nie zostato dotychczas zaobserwowane w tym
uktadzie. Praca ma zatem wyraznie predykcyjny charakter.

Autorzy rozpatrujg rozszerzone modele t-J-U-V i t-J-V, wykorzystujac parametry jednoczast-
kowe otrzymane wczesniej dla pasma walencyjnego WSz/WSea. Uwzgledniono catki
przeskoku i sprzgzenia wymienne do trzecich sasiadéw oraz silne odpychanie miedzy
najblizszymi sasiadami. Najwazniejszym wynikiem jest przewidywanie chiralnego
nadprzewodnictwa w silnie skorelowanym rezimie U/W =2, w waskich zakresach
zapetnien po obu stronach n = 1. Otrzymany stan ma mieszang symetrie d + id/p —|ip,
z dominujagcym sktadnikiem trypletowym i liczbe Cherna € = —4. Dwa obszary
nadprzewodzace sg rozdzielone paramagnetycznym stanem Motta przy potéwkowym
zapetnieniu. .

Za szczegodlnie warto$ciowe uwazam wskazanie mechanizmu, ktéry pozwala parowanhiu
przetrwaé¢ pomimo duzego odpychania V. W przyblizeniu Gutzwillera korelacje w poblizu
poféwkowego zapetnienia zmniejszaja czynnik renormalizujacy V, a jednoczesnie wzmac-
niaja wktad wymienny odpowiedzialny za parowanie. Autorzy pokazuja rowniez, ze dalsze
catki przeskoku ostabiajg nadprzewodnictwo wskutek obnizenia gestosci standw, natomiast
realistyczne wartosci dalszych sprzezen wymiennych maja niewielkie znaczenie. Przepro-
wadzenie obliczer zaréwno dla skoriczonego, jak i nieskoriczonego U, préba analitycznego
wyjasénienia wynikéw oraz udostepnienie kodu i danych stanowig dodatkowe zalety pracy.

Zakres oddziatywan okreslanych w tytule jako ,long-range” jest jednak ograniczony.
Oddziatywanie gestosé—gestosé IV uwzgledniono tylko dla najblizszych sgsiadéw, natomiast
do dalszych sasiadéw rozszerzono hopping i wymiane. Nie zbadano wigc wptywu
rzeczywistego ekranowanego ,ogona” Coulomba, obejmujgcego V3, Vs, ..., mimo ze jego
znaczenie sugerujg obserwowane w tym materiale krysztaly Wignera. Wynik nalezy zatem
interpretowaé jako odporno$é parowania na duze V;, a nie na peine oddzialywanie
dalekiego zasiegu.

Najwazniejsze ograniczenie fizyczne wigze sie z przyjeciem jednorodnego ansatzu bez
porzadku magnetycznego i tadunkowego. Przy U ~ 2W oraz V ~ U/3 konkurencja ze
stanami antyferromagnetycznymi, paskowymi, tadunkowymi lub PDW moze by¢ istotna.
Argument, Ze znane krysztaly Wignera wystepuja przy innych, wspdtmiernych zapetnie-
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niach, nie zastepuje bezposredniego poréwnania energii konkurencyjnych faz. Co wiecej,
lokalny projektor Gutzwillera prowadzi z samej swojej konstrukcji do silnego ttumienia
efektywnego V przyn = 1. Nie jest oczywiste czy ta ,,ochrona” nadprzewodnictwa przetrwa
po zastosowaniu metody traktujacej korelacje nielokalne, np. VMC lub DMRG. Uzyskany
diagram nalezy wigc traktowac jako diagram w ograniczonej przestrzeni stanow wariacyj-
nych.

Powracajg réwniez oméwione wcze$niej watpliwosci dotyczace réwnoczesnego zachowa-
nia U i przyjecia J; = 4|t;|?/U. W rozszerzonym modelu Hubbarda energia proceséw
wirtualnych powinna zaleze¢ takze od V, prowadzac w najprostszym ujeciu do mianownika
U — V. PrzyV = U/3 zmieniatoby to warto$¢ J o okoto 50%. Réwniez modelowanie wptywu
kata skrecenia poprzez zmiang samego U, przy ustalonych hoppingach i statym U/V, jest
tylko jakosciowe. Kat i srodowisko dielektryczne zmieniaja réwnoczesnie szeroko$é pasma,
funkcje Wanniera oraz caly zestaw oddziatywan. Stwierdzenie, Ze zmniejszanie kata zwiek-
sza samo U, powinno by¢ zastgpione ostrozniejszym stwierdzeniem o wzroécie stosunku
u/w.

W pracy wystepuje ponadto pewien problem ilosciowy. Dla podanej przerwy A(0) = 0.016
meV relacja BCS daje T, =~ 0.105 K, a nie okoto 1 K, jak stwierdzono w tekscie. Rzeczywista
temperatura przejécia, dodatkowo obnizona przez fluktuacje fazowe, moze by¢ jeszcze
mniejsza. W ostatnim z réwnan (14) wystepuije literéwka n;rn;) zamiast lokalnego niin;,.

Podsumowujac, praca przedstawia interesujace i eksperymentalnie weryfikowalne przewi-
dywanie nadprzewodnictwa w heterodwuwarstwie WS,/WSe,. Jej mocng strong jest
materiatowa specyficzno$é, analiza wptywu dalszych catek przeskoku oraz wskazanie
mechanizmu pozwalajacego parowaniu przetrwac przy duzym V. Uniwersalno$¢ wnioskéw
w pewnym stopniu ograniczaja jednak przyblizenie Gutzwillera, pominiecie konkurencyj-
nych faz oraz niepetne potraktowanie oddziatywar daliekiego zasiegu.

6. Podsumowanie

Rozprawa stanowi spéjne studium nadprzewodnictwa w ptaskich pasmach uktadéw moiré
opartych na dichalkogenkach metali przejéciowych. Jej zasadniczym celem jest okreslenie,
w jakich warunkach silne korelacje elektronowe, struktura pasmowa oraz oddziatywania
miedzyweztowe moga prowadzi¢ do niekonwencjonalnego i topologicznego stanu nadprze-
wodzacego. Przedstawione badania koncentrujg sig przede wszystkim na skreconym
dwuwarstwowym WSe;, a nastepnie zostajg rozszerzone na heterodwuwarstwe WS2/WSes,.

Do najwazniejszych wynikéw nalezy przewidzenie mieszanego stanu singletowo-tryple-
towego o symetrii d + id/p — ip, tamiacego symetrig odwrdcenia czasu i charakteryzujga-
cego sie niezerowa liczba Cherna. Autor analizuje wptyw zapetnienia, pola przesunigcia, sity
korelacji oraz odpychania migdzyweztowego na stabilnos¢ tej fazy. Szczegdlnie interesujgca
jest zaproponowana interpretacja optymalnego nadprzewodnictwa jako rezultatu wspdt-
dziatania duzej gestosci stanéw w poblizu osobliwosci van Hove’a i renormalizacji korela-
cyjnych blisko potéwkowego zapetnienia. W ostatniej pracy sformutowano ponadto kon-
kretne, dotychczas niepotwierdzone doswiadczalnie przewidywanie nadprzewodnictwa
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w heterodwuwarstwie WS,/WSe,. Mocng strong rozprawy jest konsekwentne odnoszenie
wynikdéw do diagramow eksperymentalnych oraz analiza parametréw, ktére moga byc¢
kontrolowane za pomocg bramek, kata skrecenia i Srodowiska dielektrycznego. Publikacje
wchodzgce w sktad cyklu ukazaty sie w Physical Review B, Physical Review Research, Acta

Physica Polonic B i Scientific Reports, a deklaracje wktadu autorskiego potwierdzajg
znaczacy udziat doktoranta w obliczeniach i analizie wynikow.

Whioski rozprawy nalezy jednak traktowaé jako uwarunkowane przyjetymi modelami
i ograniczong przestrzenig wariacyjna. Najwainiejsze zastrzezenia dotycza moiliwego
podwdjnego uwzglednienia procesdw wymiany w modelach t-J-U, fenomenologicznego
doboru czesci parametréw oraz pominiecia konkurencyjnych stanéw magnetycznych,
fadunkowych, nematycznych i PDW. Przyblizenie Gutzwillera moze rdwniez przeceniac
tlumienie odpychania miedzyweztowego w poblizu stanu Motta. Zwigzek nadprze-
wodnictwa z osobliwoscia van Hove'a nie wydaje sie ponadto uniwersalny w swietle
najnowszych danych eksperymentalnych. We wstepie i sktadajacych sie na rozprawe
publikacjach wystepuja tez pewne niejashoéci notacyjne oraz kilka btedéw we wzorach
i oszacowaniach liczbowych, ktére powinny zosta¢ wyjasnione podczas obrony.

Mimo wymienionych ograniczen, ktdre sa zupetnie naturalne w tego rodzaju pracach, roz-
prawa przedstawia oryginalny, konsekwentnie rozwijany program badawczy i wnosi warto-
Sciowy wkiad w teorie silnie skorelowanych uktadéw moiré. Doktorant wykazat umiejetnosé
budowy modeli efektywnych, prowadzenia zaawansowanych obliczert wariacyjnych oraz
krytycznego odnoszenia wynikow do eksperymentu. Catos$¢ oceniam bardzo pozytywnie
i uwazam, ze rozprawa Pana mgr. Waseema Akbara p.t.: ,Unconventional superconduc-
tivity, topology and strong electronic correlations in two dimensional transition-metal
dichalcogenide moiré bilayers” spetnia wymagania stawiane pracom doktorskim w usta-
wie Prawo o szkolnictwie wyéiszym i nauce. W szczegblnosci stwierdzam, ze rozprawa
prezentuje ogdlng wiedze teoretyczng kandydata w dyscyplinie nauki fizyczne oraz za-
wiera oryginalne rozwigzanie problemu naukowego.
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