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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Macieja Bienka pt. “Electronic
and optical properties of two-dimensional transition metal
dichalcogenide crystals”

Recenzowana rozprawa doktorska zostata wykonana w Katedrze Fizyki
Teoretycznej Wydziatu Podstawowych Probleméw Techniki Politechniki
Wroctawskiej, promotorami byli Prof. dr hab. inz. Arkadiusz Wdjs (PWr) i Prof.
Dr. Pawet Hawrylak (Uniwersytet w Ottawie, Kanada), zas$ promotorem
pomocniczym dr inz. Pawet Potasz (PWr). Rozprawa ma forme klasyczng,
gtowny tekst liczy 92 strony w jezyku angielskim i jest podzielony na piec
rozdziatéw, po ktdérych zamieszczono rozbudowany (39 stron, 11
podrozdziatow) dodatek zawierajacy informacje o stosowanych metodach
obliczeniowych i liczne ilustracje ich dziatania na przyktadach prostszych niz
omawiane w tekscie gtdéwnym, jak réwniez spis literatury liczacy 780 pozycji.
Tekst uzupetniajq streszczenia w jezyku angielskim i polskim, podziekowania,
listy ilustracji i akronimow, oraz czterostronicowa prezentacja planu rozprawy,
z wyszczegolnieniem osobistego wktadu autora w wyniki opisane w dalszych
rozdziatach i listg publikacji autora (w tym pieciu artykutdw recenzowanych
i dwdch preprintow, ktérych wyniki zaprezentowano w rozprawie, oraz czterech
pozostatych artykutdw, ktorych wspoétautorem jest mgr Maciej Bieniek).

Dwuchalkogenki metali przejsciowych, ktérych przyktadem jest bedacy
zasadniczym tematem badan teoretycznych opisanych w rozprawie
dwusiarczek molibdenu MoS2, tworzg dwuwymiarowe krysztaty o ogromnym
potencjale z punktu widzenia zastosowan praktycznych w réznych gateziach
elektroniki. Z tej perspektywy, szczegodlnie ciekawa jest odkryta okoto 10 lat

temu wilasnos¢ monowarstwowego MoS,, ktory wykazuje silng absorpcje
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Swiatta widzialnego i fotoluminescencje (w szczegdlnosci, wyraznie silniejszg
niz dwu- i wiecej warstwowy MoS:). Podobne zjawisko zaobserwowano pdzniej
takze w innych dwuchalkogenkach.

W odréznieniu od grafenu, ktéory moze by¢ postrzegany w pierwszej
kolejnosci jako uktad umozliwiajacy weryfikacje doswiadczalng szeregu
osobliwych przewidywan teoretycznych dla czastek bezmasowych o spinie 1/2
obdarzonych tadukiem elektrycznym, dwusiarczek molibdenu pozostaje
materiatem, ktérego aspekty aplikacyjne wyraznie wysuwajgq sie na plan
pierwszy. Z tego punktu widzenia, rozprawa doktorska mgr Macieja Bienka jest
ciekawa, poniewaz autor potozyt nacisk na fizyke i gtebokie zrozumienie
zjawisk zachodzacych w wybranych nanouktadach na bazie MoS..

Omodwie teraz krotko zawarto$¢ poszczegolnych rozdziatéw pracy.

Rozdziat 1. (Introduction) stanowi zwiezte wprowadzenie do tematyki
krysztatdw dwuwymiarowych, zawiera przeglad podstawowych witasnosci
dwuchalkogenkéw metali przejsciowych, oraz narzedzi teoretycznych
uzywanych do ich opisu, ze szczegdlnym uwzglednieniem opisu wzbudzen
optycznych i struktury elektronowej kropek kwantowych.

W rozdziale 2. (Electronic properties of single layer MX> crystals) autor
rozpoczyna prezentacje wiasnych wynikéw, w pierwszej kolejnosci opisujac
minimalny, grafenopodobny model typu ciasnego wigzania dla MoS;, ktéry —
przy odpowiedniej parametryzacji — dobrze odtwarza strukture elektronowq
znang z obliczen ab initio. Dyskutowane sg takze efekty bliskosci pasm
(walencyjnego i przewodnictwa), wspdtistnienia nieréwnowaznych dolin
w relacji dyspersji, jak rowniez efekty Landego i Zeemana.

Rozdziat 3. (Optical properties of MX2: exciton theory) poswiecony jest
w catosci badaniom witasnosci optycznych wzbudzen ekscytonowych
w dwuchalkogenkach, ktére byty modelowane numerycznie w ramach
formalizmu konfiguracji oddziatywanie (ang. configuration interaction),
sprowadzonego do efektywnego rownania Bethe-Salpentera, rozwigzywanego
nastepnie metodq ciasnego wigzania. Wyniki zaprezentowane w tym rozdziale
dotyczg m.in. struktury subtelnej ekscytonu w MoS, oraz standw
natadowanych ekscytondw (tzw. trionéw).

Rozdziat 4. (Physics of gate-defined quantum dots in MX> materials),
ktéry konczy prezentacje wynikdw doktoranta, poswiecony jest opisowi standow
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elektronowych kropek kwantowych, definiowanych elektrostatycznie, tj.
z uzyciem metalicznych bramek natozonych na pétprzewodnik dwuwymiarowy.
Kropki te bylty modelowane poprzez wprowadzenie potencjatu parabolicznego,
ktory (w potgczeniu z obecnoscig przerwy energetycznej) prowadzi do
uwiezienia elektronéw w poblizu minimum potencjatu. Doktorant zwraca uwage
na dwudolinowg nature standw zlokalizowanych w takich kropkach, jak réwniez
wptyw efektdw topologicznych na drabine standéw. Bardzo ciekawym wynikiem
jest istnienie tzw. stanow kwarkowych, o symetrii SU(3) zwigzanej
z obecnoscig dolinowych stopni swobody. Prezentacje wynikéw dopetnia
szczegbtowa dyskusja hierarchii spinowo- i dolinowo-rozszczepionych
poziomdw energetycznych w kropkach o réznym promieniu.

Przystepujac do oceny przedtozonej rozprawy nalezy wskazaé, ze zawiera
ona bez watpienia szereg oryginalnych i waznych wynikéw fizycznych
doktoranta. W szczegolnosci, warto tutaj wymienic:

1) wyprowadzenie réwnania typu Bethe-Salpentera dla ekscytonu,

2) opis struktury subtelnej ekscytondéw dolinowych w dwusiarczku
molibdenu i innych dwuchalkogenkach metali przejsciowych,

3) zastosowanie modelu paraboliczej kropki kwantowej i dyskusje widma
Focka-Darwina stanow kropek wytworzonych w MoS..

Doktorant jest wspdtautorem tacznie 10 artykutdw w czasopismach
recenzowanych, w tym m.in. jednej pracy w Nature Communications i czterech
prac w Physical Review B, co niewatpliwie jest ponadprzecietnym wynikiem na
tym etapie pracy naukowej.

Nietatwo znalez¢ stabe strony recenzowanej pracy doktorskiej;
z obowigzku recenzenta odnotuje jedynie, ze autor nie utrzegt sie kilku bteddéw
literowych, zas niektore rysunki (np. Figure 4.1 na str. 98) sq mato czytelne
z powodu zestawienia elementdéw z czcionkami silnie réznigcymi sie rozmiarem.
Dyskusyjna wydaje sie takze lista 780 pozycji literaturowych, z ktérych
zapewne liczne mozna by zastgpi¢ odwotaniami do artykutdow przegladowych,
omawiajqcych np. zagadnienia majace wytgcznie znaczenie historyczne.

Nie jestem takze przekonany, czy witasciwg decyzjq byto pominiecie
w pracy doktorskiej ciekawych wynikdw doktoranta dotyczacych dwuwarstwy
bizmutowej (zob. artykut w Journal of Physics: Condensed Mater z 2017 roku).
Uktad ten ma sporo cech wspdlnych z dwuchalkogenkami, ktére — notabene
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— rowniez nie tworzg pfaskich monowarstw (jak grafen lub azotek boru).
Wydaje sie, ze czesto dzi$ spotykana konstrukcja rozprawy w formie cyklu
publikacji opatrzonych przewodnikiem bytaby lepszym sposobem zwartej
a zarazem catosciowej prezentacji dorobku naukowego doktoranta.

Pewne watpliwosci wzbudza réwniez zastosowanie (patrz Rozdziat 4.)
“pudetka obliczeniowego” z periodycznymi warunkami brzegowymi. Chociaz
podejscie takie mozna zapewne uznaé za typowe (tj. stosowane przez wielu
badaczy) nie jest dla mnie do konca jasne, czy wyniki bedg nierozréznialne od
analogicznych dla uktadu “fizycznego”, tj. z krawedziami. W szczegdlnosci, jesli
kwantowanie geometryczne energii jest poréwnywalne z przerwg wydaje sie,
ze sprzezenie dolinowych stopni swobody wprowadzone przez krawedzie moze
zauwazalnie wptywac na strukture stanéw w poblizu przerwy.

W podsumowaniu, nie mam watpliwosci, ze przedstawiona mi do oceny
rozprawa spetnia wszelkie ustawowe i zwyczajowe wymagania stawiane
pracom doktorskiem i wnioskuje o dopuszczenie mgr. Macieja Bienka do
dalszych etapéw postepowania doktorskiego.

Adam Rycerz
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