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Recenzja pracy doktorskiej mgr. Tanmaya Thakura
pt. Electron States Confined in Electrostatic Quantum Dots Defined within
Phosphorene

Pan mgr Tanmay Thakur przygotowal rozprawe doktorsks pod opicka promotora, prof. dr. hab. inz
Bartlomieja Szafrana. Praca dotyczy teoretycznych badati wlasnosci widmowych kropek kwantowych
definiowanych bramkami (wytworzonych poprzez zewnetrzny potencjat elektrycznych) w fosforenie, 4.
jednoatomowej grubosci warstwie (kwazi-jednowymiarowej) fosforu (analog grafenu badz silicenu).

Praca koncentruje si¢ na badaniach wspomnianych ukladéw z wykorzystaniem metody masy
efektywnej potaczonej w metodg oddzialywania diagonalizacji (zwanej tez w tym kontekécie dokladng
diagonalizacja) oraz (w jednych z artykuléw) rachunkami zale/nymi od czasu. Cze$¢ obliczefi metods masy
efektywnej porownywana jest z obliczeniami uzyskanymi metods ciasnego wigzania.

W sktad pracy wchodzi pie¢ publikacji naukowych w recenzowanych czasopismach o zasiggu
miedzynarodowym, w tym dwie prace w Physical Review B oraz trzy prace w Scientific Reports. Calo$é zostala
opatrzona wstegpem (w tym wstepem metodologicznym) oraz krétkim podsumowaniem. Ta czg§¢ rozprawy
zostala napisana czytelnym i poprawnym jezykiem o duzych walorach dydaktycznych. Spis literatury jest
bardzo bogaty i zawiera 239 pozycji, w tym liczne odnosniki do najnowszych prac z dziedziny. Rozprawg
uzupelnia spis rysunkow.

Pierwszy artykul wchodzacy w sklad rozprawy (Thakur, T., & Szafran, B., Phys. Rev. B 105, 165309
(2022)) analizuje wplyw anizotropii masy efektywnej w monowarstwie fosforenu na oscylacje Bohma-
Aharonova w piericieniach kwantowych. Autorzy pokazuja, ze eliptyczna deformacja potencjatu
ograniczajacego pozwala, dla okreslonego wspélczynnika deformacii ksztattu, na kompensacj¢ anizotropii
pochodzaca od masy efektywnej, prowadzac do odtworzenia oscylacji Bohma-Aharonova i uzyskania widma
typowego dla pierécienia o idealnej symetrii cylindrycznej. Autorzy przedstawiaig analizg zaréwno w modelu
ciasnego wigzania, jak i w modelu masy efektywnej, a takze wprowadzaja uwogéiniony moment pedu
komutujacy z Hamiltonianem ukladu dla zdeformowanego przypadku. W pracy poruszono takze przypadek
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dwuelektronowy, wskazujac na obecnoéé zanikajacych, lecz weiaZ widocznych oscylacji przy odpowiednio
dobranym potencjale.

W drugim artykule wchodzacym w skiad rozprawy (Thakur, T., & Szafran, B., Phys. Rev. B 106,
205304 (2022)) autorzy badaja formowanie si¢ molekul Wignera w kropkach kwantowych z fosforenu
wigzacych do pigciu elektronéw. Ze wrzgledu na duze wartosci efektywnych mas, przestrzenna separacja
fadunku elektronowego zachodzi juz w relatywnie matych strukturach, sprzyjajac krystalizacji Wignera.
Wykazano przy tym, ze anizotropia masy prowadzi do konfiguracji ladunkowych niezachowujacych symetrii
potencjatu ograniczajacego. Molekuly Wignera powstajg dla ukladow zawierajacych parzysta liczbe
elektronéw (2 i 4), a ich obecnoéé objawia si¢ m.in. niemal zdegenerowanymi stanami podstawowymi,
polaryzacja spinowa oraz charakterystycznymi przerwami energetycznymi. Obliczenia przeprowadzono
metodg masy efektywnej, a nasigpnie metods oddzialywania konfiguracji z optymalizowang (w celu lepszej
zbieznoéci) baza jednoelektronowq.

W trzecim z artykutéw wehodzacych w skiad rozprawy (Thakur, T., & Szafran, B., Sci. Rep. 13, 9707
(2023)) autorzy analizujg powstawanie i ewolucj¢ wirbw (ang. vortex) w molekulach Wignera w obecnosci
silnych p6l magnetycznych. Autorzy wykaznia, ze anizotropia — zaréwno w masie efektywnej, jak i potencijale
ograniczajgcym — wplywa istotnie na lokalizacje wirbw. W przypadku ukladu izotropowego, wity
,.pIzemieszczajg si¢” gwaltownie przy zmianach momentu pedu, natomiast w ukladach anizotropowych
ewoluujg” plynnie z polem. Szczegolnie interesujace s3 réZnice migdzy orientacjami molekul Wignera w
fosforenie: dla osi ,armchair’ wiry pozostaja poza osig ukladu, natomiast dla kierunku ,zigzag”
przemieszczaja si¢ na o$ molekuly. Zjawiskom tym towarzyszy tworzenie i anihilacja antywir6w.

W czwartym z artykmlow wchodzacych w skiad rozZprawy {
Thakur, T., & Szafran, B., Sci. Rep. 13, 18796 (2023)) przedstawione s teoretyczne badania wystgpowania
ferromagnetyzmu Nagaoki w kwadratowej sieci czterech kropek kwantowych z fosforenu zawierajacej trzy
elektrony przy czym, taka konfiguracja sprzyja uksztaltowaniu si¢ stanu catkowicie spolaryzowanego
spinowo. Autorzy pokazuja, ze odpowiednia geometria ukiadu — w szczegélnosci dostrojenie odleglosci
miedzy kropkami w kierunkach zigzag i armchair — pozwala przezwycigZy¢ anizotropi¢ i skutkuje przerwa
energetyczny (ang. Nagaoka gap) siegajacg do 230 peV, co — zdaniem autoréw — daje nadziej¢ na
eksperymentalng obserwacij¢ tego efektu. W pracy zbadano rowniez wplyw przesuniecia jednej z kropek oraz
jej odstrojenia, pokazujac, ze zaburzenia geometrii moga prowadzi¢ do zmiesienia porzadku
ferromagnetycznego.

W  pigtym, ostamim z  artykmlbw  wchodzagcych w  sklad  rozprawy  (
Thakur, T., Peeters, F. M., & Szafran, B, Sci. Rep. 14, 18966 (2024)) analizowana jest mozliwo§¢
kontroli/sterowania spinem elektronéw przy uzyciu oscylujacych pél elektrycznych (EDSR — electric dipole
spin resonance) w podwéjnych kropkach kwantowych utworzonych w monowarstwie fosforu. Wykorzystujge
anizotropie masy efektywnej oraz oddziatywanie spin-orbita, autorzy pokazuja, Ze odpowiednie dostrojenie
potencjatu ograniczajgcego umozliwia przetaczanic migdzy stanami singletowymi i trypletowymi ukladu.
Antykrzyzowanie pozioméw przy zmianach odstrojenia prowadzi do wystgpowania maksimow w elementach
macierzowych przej$é¢ dipolowych, pozwalajac na uzyskanie szybkich oscylacji Rabi'ego. Teoretycznie taki
uklad umozliwia realizacie zardwno kubitéw typu spinowego (stabilnych wobec szuméw tadunkowych), jak i
kubitéw ladunkowych (o krotkich czasach przelaczen).



Podsumowujac wyniki z pigcin artykuléw moga znalez¢ zastosowanie eksperymentalne m.in. w
spektroskopii transportowej i teoretycznie maja charakter uniwersalny dla materialéw o anizotropowej masie
efektywnej. Moga mie¢ tez znaczenie dla fizyki kwantowego ulamkowego efektu Halla oraz eksperymentaine)
wizualizacji struktur wirowych, a takze potwierdzajg mozliwosé eksperymentalnej realizacji i kontrolowania
porzadku spinowego w ukladach kropkowych z fosforenu oraz wskazuja na szerokie mozliwoéci kontroli
dynamiki spinéw w fosforenowych strukturach kropkowych. Nalezy podkresli¢ jeszcze raz, co zauwazajg sami
autorzy, e sa to wyniki teoretyczne, oczekujace na weryfikacje eksperymentalna.

W mojej opinii rozprawa jest bardzo dobrze napisana i zawiera szereg interesujacych wynikow
dotyczacych aktywnej i przysziosciowej dziedziny badan naukowych. We wstepie rozprawy znalaziem tylko
kilka literéwek i niefrasobliwosci jezykowych (.metoda interakcji konfiguracyjnych”). W czesei
metodologicznej jest tez m.in. wprowadzajace cZytelnika biad zdanie ,.exact diagonalization combined with
full configuration interaction”. Bardzo dobrze oceniam jednakze mocno dydaktyczny charakter wstepu oraz
krétki podsumowania kazdego z artykuléw z osobna. Brakuje mi nieco syntetycznego podsumowania catosci
wynikéw. W tym kontekscie podsumowanie rozprawy jest nieco zbyt skromne. Kwestie nie umniejszajg one
jednak w zaden sposob bardzo dobrenm poziomowi pracy.

Crztery prace wchodzace w sklad rozprawy powstaly w duecie doktorant-promotor, a wigc w bardzo
bliskiej recenzentowi formule uczeii-mistrz, jedynie w piatej pracy byl trzeci wspélautor (jako drugi autor tejze
pracy). Wkaidejzpmcwkladdohomnﬁndeéyoceﬂéjakobar&ozmcmcy,quczmdﬂczydhpowsmia
kazdego za artykuléw (wniosek ten wysnuwam w oparciu o informacje z sekcji Author Contributions w
pracach w Scientfic Report, kolejno§¢ autoréw oraz przyblizone mi przez promotora zasady dotyczace
wkladow do publikacji panujace na AGH).

Po lekturze rozprawy mam kilka tez nastgpujgcych pytai/uwag:

e Nie rozumiem twierdzenia doktoranta o tym, Ze zlozono$é obliczeniowa metody ciasnego
wiagzania moze uniemozliwiaé (,.can become prohibitive™) obliczenia dla duzych uktadow
fosforenowych? O ile w typowych ukladach 3D (np. w stosach samorosnacych kropek
kwantowych z milionami atoméw w pudle obliczeniowym) mozna si¢ zgodzié z ta teza, to dla
ukladéw 2D (gdzie sa setki/tysigce atomoéw) trudno si z tym twierdzeniem zgodzic.

e Czy procedura zastapienia (uzupelnienia) potencjatu ,,W” (omawiana w drugiej pracy) majaca
na celu poprawienie zbieznosci nie generuje zadnych artefaktéw obliczeniowych?

e Jakie sa realne perspektywy eksperymentainej weryfikacji wynikéw teoretycznych zawartych

w rozprawie?

Oprbcz powyzszych—ze wzgledu na terminologi¢, moim zdaniem, mmnic] znang szerszej spotecznosei fizykdw,
proszg o rozwiniecie nastepujacych kwestii:
e W czwartej pracy kandydat (oraz wspdlautorzy) powoluje si¢ na twierdzenie Lieba-Mattisa,
czy kandydat do stopnia moze krétko (dydaktycznie) rozwingé ten temat?
e Podobnie: czy moze autor oméwié na przystgpnym poziomie przejscia Landaua-Zenera-
Stiickelberga-Majoran'y wspomniane w artykule pigtym?



Podsumowanie
Przedstawiona przez mgr. Tanmaya Thakura rozprawa doktorska dotyczy aktualnej 1 waznej tematyki

badaf: fizyki nanostruktur dwuwymiarowych. Jest to rozprawa bardzo warto$ciowa, zwraca uwagg wysoka
jakoscig wynikéw naukowych oraz klarowno$cig przekazu, biegloscig kandydata w wykonywaniu obliczen
naukowych oraz analizie wynikéw badah numerycznych. Jest udokumentowana piecioma, bardzo dobrze
przeze mnie ocenianymi, recenzowanyini artykutami naukowymi o zasiggu migdzynarodowym, stanowigcymi
oryginaine rozwiazania probleméw naukowych. Doktorant udokumentowal rozprawa swoja ogélng i
szezegblowa wiedze z zakresu fizyki teoretycznej, a w szczegdlnosci z zakresu teoretycznej fizyki
nanostruktur. Doktorant udowodnil takze zdolnosci do samodzielnego prowadzenia pracy naukowej, cho¢
oczywiscie — na tym etapie kariery — pod opieka promotora.

Podsumownjac stwierdzam, Ze recenzowana rozprawa spelnia wymagania ustawy o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz stopniach naukowych i tytule naukowym w zakresie sztuki
okreflone w art. 187 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyiszym i nauce (z pézniejszymi
zmianami) i wnioskuje o dopuszczenie jej do dalszych etapéw postepowania o nadanie stopnia dokiora
w dziedzinie nauk Scislych i przyrodniczych w dyscyplinie naunki fizyczne.

Jednoczeénie biorge pod uwage wklad wniesiony przez doktoranta w badania opisane w
rozprawie do rozwoju fizyki oraz w szczegélnosci ze wzgledu na duzg wartosé osiggnie¢ naukowych w
artykulach zawartych w rozprawie, zaliczam rozprawg¢ do kategerii wybitnie dobrej i zaslugujacej na
wyréinienie. Tym samym wnioskuj¢ o uznanie rozprawy doktorskiej pana/pani mgr. Tanmaya
Thakura za wyrdiniajacy sie.

prof. dr hab. Michat Zielinski



