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Opinia o pracy
doktorskiej pani mgr Ewy Kadzielawy - Major
pt. ,, Exchange Interactions, Electronic States, and Pairing of Electrons in Correlated and
Hybridized Systems”
“Oddziatywania wymiany, stany elektronowe i parowanie elektronow w skorelowanych ukla-
dach z hybrydyzaciq”™

Opiniowana rozprawa doktorska zostata wykonana na Wydziale Fizyki, Astronomii i
Informatyki Stosowanej Uniwersytetu Jagiellonskiego w Krakowie pod kierunkiem prof. dr
hab. Jozefa Spatka, ktory pelni funkeje promotora. Zgodnie z przepisami odpowiedniej usta-
wy funkcje promotora pomocniczego pelni w tym przewodzie dr inz. Maciej Fidrysiak. Praca
zostala napisana w jezyku angielskim.

Nie mam wigkszych uwag do strony redakcyjnej i jezykowej. W zasadzie nie oceniam
pracy pod wzgledem jezykowym, gdyz nie mam po temu uprawnien. Moge jedynie stwier-
dzi¢, ze autorka postuguje sie tadnym, zrozumiatym jezykiem angielskim, a bledy jezykowe i
literowki sa bardzo rzadkie: dla kompletnosei stwierdzenia mozna przytoczy¢ bardzo nielicz-
ne, niezupelnie poprawne, fragmenty tekstu; np. str. 16 ,.[...], it becomes apparent that is
supports [...]7, str. 19 .[...] acts on the each lattice site [...]”, str. 62 “occupancy is less or
equal than 17, ... .

Warto juz w tym miejscu wyraznie podkresli¢, ze z réznych fragmentdw tekstu jasno
wynika iz doktorantka znakomicie zna zagadnienia, o ktérych pisze. Jej — czesto dosé margi-
nalnie potraktowane — uwagi wskazuja, ze bardzo dobrze rozumie problemy badawcze, meto-
dy obliczeniowe i uzyskane wyniki. Praca doktorska a‘%viera zardéwno wyniki zlozonych obli-
czen numerycznych jak i analitycznych. Te pierwsze zwiazane sa z ilosciowym (lub potilo-
sciowym) opisem UGe,, a drugie dotycza transformacji kanonicznej dla zdegenerowanego
periodycznego modelu Andersona.

W znakomitej czesci rezultaty uzyskane i przedstawione w opiniowanej pracy doktor-
skiej pani Ewy Kadzielawy — Major dopiero oczekuja na publikacje. Do tekstu rozprawy do-
taczono jeden artykul opublikowany w Acta Physica Polonica A, ktérego wspoélautorem jest
promotor — prof. Spalek. Publikacja ta jest poktosiem Krajowej Konferencji Nadprzewodnic-
twa zorganizowanej w Zakopanem w 2013 roku. Do rozprawy dotgczono tez maszynopis
drugiego artykutu przygotowanego do druku i zatytutowanego ,, Spin — tripled paired phases
inside ferromagnet induced by Hund’s rule coupling and electronic correlations: Application
to UGe,”. Wspolautorami tej drugiej pracy sg: promotor i promotor pomocniczy oraz P. Ku-



biczek. Nie jest mi znana rola wspétautoréw i ich wktad w powstanie omawianej publikacji,
ktdra jest wyraznym podsumowaniem gtéwnego rozdziatu doktoratu.

Za najwazniejszy wynik uzyskany przez doktorantk¢ w rozprawie uwazam jakosciowo
poprawny opis pojawienia si¢ nadprzewodnictwa w UGe; na granicy przemiany pomi¢dzy
dwiema fazami ferromagnetycznymi (FM2 o duzym 1 FM1 o nizszym momencie magnetycz-
nym na atom Uranu, wynoszace odpowiednio 1.5 i 1 magnetonu Bohra) w ramach zdegene-
rowanego modelu Andersona z oddzialtywaniem Hunda. Oddzialywanie Hunda oraz korelacje
elektronowe stanowia mechanizm parowania w zaproponowanym modelu UGes.

Taki mechanizm parowania oparty o oddziatywanie Hunda byl wczesniej zapropono-
wany przez prof. Spatka w ramach periodycznego, zdegenerowanego modelu Hubbarda (albo
dwupasmowego modelu Hubbarda — Kanamori) i tworczo rozwinigty w rozprawie doktorskiej
dr inz. Michata Zegrodnika wykonanej w tej samej grupie badawczej. Analiza uktadow ciez-
ko — fermionowych w ramach modelu Andersona (niezdegenerowanego) byla juz wczesniej
rozwazana w grupie prof. Spatka m.in. w rozprawie doktorskiej pani dr Olgi Howczak. Opi-
niowana obecnie rozprawa doktorska to potgczenie i rozwinigecie obu poprzednich idei (model
sieci Andersona dla ukladéw ciezko-fermionowych plus degeneracja orbitali i pojawiajace sie
stad oddziatywanie Hunda) oraz ich zastosowanie do opisu konkretnego materiatu — UGes,
ktéry od czasu odkrycia wspotistnienia magnetyzmu i nadprzewodnictwa w 2000 roku (Saxe-
na et al. [15]) 1 p67zniejszych odkry¢ dwu wspomnianych magnetycznych przemian fazowych
oraz punktu troj-krytycznego jest intensywnie badany zaréwno doswiadczalnie jak 1 teore-
tycznie. Wyniki pracy doktorskiej pani Ewy Kadzielawy — Major stanowia wazny przyczynek
do dyskusji niskotemperaturowych wlasciwosci tego interesujacego zwiazku.

Doktorat rozpoczyna si¢ wstepem (Introduction), konezy krétkim podsumowaniem
wraz z wnioskami 1 zawiera 3 dalsze rozdziaty oraz cztery dodatki oraz spis literatury sktada-
jacy sie z 97 pozycji. Omawiajgc pokrotce poszczegolne fragmenty pracy bede jednoczesnie
zamieszczal moje uwagi oceniajgce. Ocenie podlegaja wszystkie aspekty doktoratu: uktad
pracy, jej redakcja, prezentacja uzyskanych wynikow, kompletnosé badan, itp.

Zgodnie z podtytulem wstepnego rozdzialu 4 brief overview of relevant phenomena,
autorka rzeczywiscie bardzo pobieznie przedstawia informacje o magnetyzmie, wspoélistnie-
niu nadprzewodnictwa trypletowego i magnetyzmu i dualnego charakteru elektronow w ukla-
dach ciezko fermionowych. Zabraklo tam rozréznienia magnetyzmu zlokalizowanych mo-
mentow 1 wedrownego i zalozono, ze czytelnik wie, iz w tej pracy w zasadzie tylko magne-
tyzm wedrowny jest rozwazany. Na granicy poprawnosci sag uwagi o bozonowym charakterze
par elektrondéw i pojawieniu sie nadprzewodnictwa, a przeciez przejscie od granicy BCS do
granicy kondensacji BEC to powazny problem teoretyczny i eksperymentalny badany takze w
Polsce. Rozdzial ten pozostawia u czytelnika mniej obeznanego z wlasciwosciami UGe; pe-
wien niedosyt: szczegodlnie w kontekscie pobieznie oméwionego stanu nadprzewodzacego.

Autorka w kilku miejscach pracy uzywa okreslenia ,,feoria BCS” majac na mysh ,,mo-
del BCS”. To sg dwa rdzne pojecia: teoria BCS to idea, ze nadprzewodnictwo zwigzane jest z
tamaniem symetrii cechowania U(1) (przynajmniej tej symetrii) i jak dotad nikt niczego inne-
go nie wymyslil, a opis w przestrzeni wektora falowego lub w przestrzeni rzeczywistej czy
lamanie dodatkowych symetrii to tylko wazne rozszerzenia oryginalnych pomyslow Barde-
ena, Coopera i Schrieffera. Natomiast ,,model BCS” oznacza zalozenie (lub fakt eksperymen-
talny), ze nadprzewodnictwo indukowane jest efektywnym przyciggajacym oddzialywaniem,
ktorego zrodtem jest oddzialywanie elektronowo — fononowe i ze rozwazana jest symetria s
parametru porzadku. Nalezy tez zauwazy¢, ze bardziej poprawnie jest mowi¢ o parzystej lub
nieparzystej czesci przestrzennej funkcji miedzy — orbitalnej pary Coopera o trypletowe] sy-
metrii czesci spinowe], niz o symetrii s lub p (por. str. 18 pracy).



W drugim rozdziale pracy doktorantka wprowadza zdegenerowany cztero — orbitalo-
wy model sieci Andersona i zapisuje go W przestrzeni rzeczywiste] za pomoca operatorow
parowania singletowego 1 trypletowego. Wprowadza tez zewnetrzne pole magnetyczne ogra-
niczajgc jego wplyw do wyrazu Zeemana. Rozdzial konczy opis techniki obliczeniowej tzw.
statystycznie konsystentnego przyblizenia Gutzwillera i analityczne wzory na wspotczynniki
modyfikujace parametry modelu efektywnego bez korelacji 1 oddziatywan wielocialowych.

Zastosowanie tych idei do opisu przemian fazowych UGe, w funkcji zewnetrznego ci-
$nienia to tre$¢ gldwnego rozdziatu rozprawy. Autorka dyskutuje kolejnos¢ faz pojawiajacych
sie wraz ze wzrostem przytozonego ciénienia i pojawienie si¢ fazy nadprzewodzacej uzysku-
jac — jak juz wspomnialem wczesniej — znakomita jakosciowa zgodno$¢ z wynikami do-
swiadczenia. Porownania z eksperymentem dokonuje ona przy zatozeniu, ze wpltyw ci$nienia
mozna symulowaé za pomoca wzrostu parametru hybrydyzacji. W szczegdlnosci faza nad-
przewodzaca pojawia si¢ w otoczeniu punktu przemiany magnetycznej. To jest wazny i dobry
wynik oraz wystarczajgce osiggnigcie rozprawy doktorskie;j.

Przy tej okazji rodzi si¢ szereg pytan szczegdtowych dotyczacych poczynionych zato-
zen 1 przyblizen. Po pierwsze autorka mierzy hybrydyzacje V w jednostkach t.=t, czyli catki
przeskoku dla elektrondéw zdelokalizowanych. Ci$nienie modyfikuje obie wielkosci tzn. V i t
w podobny (cho¢ pewnie w nieco inny) sposob, a to oznacza, ze V mierzone w jednostkach t
bardzo stabo (jesli w ogoéle) zalezy od cisnienia. Czy Autorka ma lepsze argumenty za taka
parametryzacja cisnienia? Co wiecej wydaje sie, ze mozna podaé réwnie dobre albo nawet
bardziej przekonujace argumenty, ze wzrost cisnienia zmniejsza warto$é U i innych parame-
tréw modelu mierzonych w pracy w jednostkach t.

Jesli dobrze rozumiem wynik do$wiadczalny, to tam faza nadprzewodzaca pojawia sie
symetrycznie wokdél ci$nienia przemiany magnetycznej FM2->FM1. W pracy obszar nad-
przewodzacy wystepuje praktycznie tylko po jednej stronie tej przemiany. Jakie uogdlnienia
modelu powinny prowadzi¢ do bardziej realistycznego wyniku? Chetnie tez dowiedziatbym
si¢ 0o wadach 1 zaletach konkurencyjnych modeli nadprzewodnictwa w UGe2, m.in. prezen-
towanego w pracy Phys. Rev. Lett. 90, 167005 (2003) 1 ewentualnie innych w poréwnaniu z
obecna propozycja.

Kolejny problem recenzenta zwigzany jest z zalozeniem degeneracji i potem rowno-
waznosci zdegenerowanych orbitali. Nie jestem pewien, ale wydaje sie, ze dotyczy to zarow-
no orbitali f jak 1 c. Czy istnieja chemiczne argumenty za degeneracja orbitali ¢? Jakich mo-
dyfikacji modelu i jakich zmian wynikow nalezatoby oczekiwaé przy zalozeniu degeneracji
tylko orbitali f a pozostawieniu pojedynczego orbitala ¢?

W kontekscie powyzszych pytan chetnie wystucham dodatkowych argumentdéw uza-
sadniajacych model w trakcie publicznej obrony.

Czwarty rozdziat pracy to wprowadzenie zmodyfikowanej transformacji Schrieffera —
Wolffa do modelu Andersona bez i z degeneracjg. Najwazniejszym elementem analizy jest
obserwacja, ze wyrzutowane powinny by¢ tylko procesy wysokoenergetyczne indukowane
hybrydyzacja. To jest wazna obserwacja prowadzaca do istotnego uogolnienia standardowe;j
transformacji Schrieffera — Wolffa. Wydaje sie, ze jedynym argumentem za przedstawianiem
w tym rozdziale pracy transformacji kanonicznej dla modelu niezdegenerowanego byla chec
zaprezentowania zaleznosci oddziatywania Kondo i nadwymiany f-f od hybrydyzacji i analiza
wplywu procesow czwartego rzgdu. Model ten byl bowiem dokladnie zbadany wezesniej w
innej pracy doktorskiej wykonanej w zespole prof. Spatka. Nawet przedstawiony w tym roz-
dziale diagram fazowy efektywnego modelu uzyskanego z niezdegenerowanego modelu An-
dersona na plaszczyznie liczba elektrondéw hybrydyzacja zaczerpniety zostal z pracy [59].



Mam $wiadomos¢, ze petna analiza uzyskanych w rozprawie modeli efektywnych dla uktadu
zdegenerowanego w zupelnosci wystarczy na kolejna prace doktorska.

Mimo, ze czes¢ obliczen analitycznych zwigzanych z transformacja kanoniczna zde-
generowanego periodycznego modelu Andersona zostata wykonana na komputerze z pomoca
ogolnie dostepnych pakietow obliczen symbolicznych to duze wrazenie na recenzencie robig
wyprowadzone w tym rozdziale pracy efektywne Hamiltoniany. Sg one rézne dla réznych
obszarow parametréw zapelnienia pasm. Sa tez bardzo elegancko zapisane w postaci od-
zwierciedlajacej rozne fizyczne procesy dajace do nich wklad. W szczegolnosci pojawienie
si¢ w efektywnym Hamiltonianie (4.48) operatoréw orbitalnego uporzadkowania w obu kana-
tach f 1 c jest zaskakujacym 1 interesujacym, choé pewnie oczekiwanym wynikiem. Ciekaw
jestem czy ten rezultat ma, a jesli tak, to jakie odniesienie do badanych w innym kontekscie
modeli uporzgdkowan orbitalnych (model kompasu)? I jakie znaczenie — o ile da si¢ to prze-
widzie¢ — moze mie¢ ich obecno$é dla ewentualnych wynikéw analizy tego efektywnego
Hamiltonianu?

Przygotowujgc prace doktorskg pani mgr Ewa Kadzielawa — Major zapoznala sie z
wieloma zagadnieniami waznymi dla wspotczesnej fizyki materii skondensowanej. Oprécz
do$wiadczalnych wynikow fizyko — chemicznych badan cigzkich fermionéw, a w szczegolno-
$ci zwigzku UGe; nalezy tez wymieni¢ teoretyczne metody opisu silnie oddziatujacych elek-
tronow, w tym zastosowang w pracy technike SGA 1 transformacj¢ kanoniczng uogolniajgcy
transformacje Schrieffera — Wolffa. Uzyskanie niektérych wynikow wymagato zastosowania
zaawansowanych metod numerycznych, inne obliczen symbolicznych. Praca przekonuje, ze
autorka dobrze opanowata wszystkie te metody. Jak juz wspomnialem na poczatku tej opinii
bardzo wysoko ceni¢ opis nadprzewodnictwa konkretnego materiatu i propozycj¢ modelu
teoretycznego pozwalajgcego na jakoSciowo poprawne odtworzenie wynikow doswiadczal-
nych.

Reasumujac stwierdzam, ze recenzowana rozprawa spelnia zwyczajowe i usta-
wowe wymagania stawiane rozprawom doktorskim i wnosze¢ o dopuszczenie pani mgr
Ewy Kadzielawy — Major do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.



