‘M

AGH

AKADEMIA GORNICZO-HUTNICZA
IM. STANISLAWA STASZICA W KRAKOWIE

prof. dr hab. inz. Barttomiej Szafran
Wydziat Fizyki i Informatyki Stosowanej
al. Mickiewicza 30,30-059 Krakéw

Krakow 15.09.2020

Recenzja pracy doktorskiej
Pana mgr Dominika Suszalskiego p.t.

Relativistic charge and energy transport phenomena in graphene nanostructures

Mgr Dominik Suszalski rozprawe dokorska przygotowat w Instytucie Fizyki im. Mariana
Smoluchowskiego na Uniwersytecie Jagielloriskim pod opieka prof. dr hab. Adama Rycerza
jako promotora oraz dr Grzegorza Ruta jako promotora pomocniczego. Rozprawa dotyczy
problemu transportu tadunku i ciepta w mono- oraz dwu-warstwach grafenowych. Rozprawa
ma forme cyklu szesciu artykutéw opublikowanych w latach 2018-2020 w renomowanych
czasopismach naukowych. Doktorant jest pierwszym autorem pieciu z szesciu artykulow
tworzacych cykl. Trzy artykulty opublikowano w Physical Review B, jeden w Journal of
Physics Condensed Matter, jeden w Journal of Physics Materials, a jeden zostal przyjety do
Acta Physica Polonica B. Do rozprawy dotgczono jako supplement manuskrypt siodme;j
pracy rozszerzajacy wyniki z pracy przyjeta w Acta Physica Polonica. Cykl publikacii
poprzedzony jest przygotowanym w jezyku angielskim tekste, kiéry na 61 stronach
przedstawia motywacje badan, omawia ich znaczenie oraz podsumowuje najwazniejsze
wyniki uzyskane przez doktoranta.

W wiekszosci prac cyklu Autor wykorzystuje przyblizenie osrodka ciggtego oraz operator
Hamiltona wyprowadzony z teorii ciasnego wigzania, ktory dla pojedynczej warstwy grafenu
w okolicach jednej z dolin jest podobny do hamiltonianu Diraca ze skalarnym potencjalem
w plaszczyzZnie oraz zaleznym od potozenia operatorem masy, ktérego niezerowe elementy
pojawiajg sie gdy jedna z podsieci grafenu staje sie wyr6zniona przez potencjatl. Operator
energii dla dwuwarstwowego grafenu zaklada ulozenie warstw na sposob Bernala (w
tekscie na stronie 14 podano blednie nazwisko Bernarda). Operator uwzglednia mozliwos¢
otwarcia przerwy energetycznej przez prostopadte pole elekiryczne oraz zawiera elementy
hoppingu miedzy warstwami, w tym skodne, ktérych znaczenie dla wlasnosci elektronowych
Doktorant szczegotowo bada i omawia w rozprawie.

Do opisu transportu Autor uzywa formalizmu macierzy rozpraszania, ktéry pozwala w
ramach podej$cia Landauera wyliczyé przewodno$é elektryczng i cieplng przez calki z



prawdopodobieristwa przejscia jako funkcji energii z pochodng rozktadu Fermiego-Diraca i
odpowiednig potega réznicy energii i potencjatu chemicznego.

W pierwsze] pracy cyklu [Suszalski, Rut, Rycerz Lifshitz transition and thermoelectric
properties of bilayer graphene Phys. Rev. B 97, 125403 (2018)] poszukiwane sg sygnatury
termoelekiryczne  spaczenia  tréjkatnego  (trigonal  warping)  relacji  dyspersji
dwuwarstwowego grafenu. Parametr hoppingu miedzywarstwowego Yy, ktérego doktadna
wartos€¢ nie jest ustalona w literaturze, wywoluje  dystorsje relacji dyspersji, z
rozszczepieniem powierzchni Fermiego ponizej energii Litschitza i pojawieniem sie trzech
dodatkowych stozkéw Diraca wokdl wektora falowego odpowiadajgcego dolinie K i K.
Doswiadczalnie [Science 333, 860 (2011)] stwierdzono wzrost przewodnictwa
elektrycznego dwuwarstwowego grafenu dla energii bliskiej punktu neutralnosci tadunkowej.
Dla znikajgcego parametru y; relacja dyspersji jest paraboliczna w poblizu zerowej energii.
W obecnosci spaczenia tréjkatnego, pasma zwigzane z wszystkimi czterema dolinami sg
przy niskiej energii w przyblizeniu liniowe | odpowiadajg relatywistycznym nosnikom
bezmasowym. Dla energii wysoko powyze] przejscia Lifshitza powierzchnia Fermiego
zostaje scalona, a nosniki zachowuja sie jak obdarzone masg. Tuz powyzej energii Lifshitza
efekty spaczenia tréjkatnego sa obecne w relacji dyspersji. Praca poszukuje
termoelekrycznych sygnatur dystorsji relacji dyspersii.

W artykule rozwazany jest balistyczny transport tadunku i ciepta przez prostokatny ohszar
dwuwarstwowego grafenu o mezoskopowych rozmiarach, diugosci 17.7 mikrona i
dwudziestokrotnie wiekszej szerokosci. Obliczenia numeryczne prowadzone sa metodg
dopasowania modow (mode matching). W wyliczonym przewodnictwie elektrycznym,
termosile oraz liczbie Lorentza Autor znajduje oscylacje Fabryego-Perota zwigzane z
rezonansami na dlugosci probki, zwigzane z odbiciami od kontaktéw. Rezonanse maja
zdecydowanie wyzszg amplitude w obecnosci spaczenia tréjkatnego i zanikajg w wyzszej
temperaturze, gdy energia termiczna przekracza odleglos¢ miedzy energiami rezonansow
dla doliny gléwnej. W nieco wyzsze] temperaturze, gdy oscylacje Fabryego-Perota
zanikaja, S oraz L wykazujg dodatkowe ekstrema: odpowiednio lokalne maksimum oraz
minimum dla potencjatlu chemicznego w okolicy energii Lifshitza. Temperatura przy kiérej
dodatkowe ekstrema zanikaja, zalezy w sposéh liniowy od energii Lifshitza. Autor wskazuje,
ze globalne maksimum wspolczynnika Seebecka pojawia sie wytacznie przy parametrach
hamiltonianu, ktére powodujg rozszczepienie powierzchni Fermiego, a temperatura, w ktérej
pojawia sie to maksimum jest liniowa funkcjg energii Lifschitza. Praca wskazuje wiec, ze
wartos¢ energii Lifschitza jest wielkoScia, ktéra mozna wyznaczy¢ z witasnosci
termoelektrycznych na co najmniej dwa sposcby.

Druga praca cyklu [autorzy jak wyzej, Thermoelectric properties of gapped bilayer
graphene, J.Phys.Cond.Matt 31 415501 (2019)] rozszerza badania na grafen
dwuwarstwowy z przerwg energetyczng otwartg przez prostopadie pole elektryczne. W
pracy rozwazane sg dwa uktady: grafen ze skokiem temperatury oraz potencjatu



chemicznego poprowadzonym przez Srodek probki, oraz grafen zawieszony miedzy
elektrodami, o temperaturze i potencjale chemicznym niezaleznym od polozenia.
Przewodno$¢ dla drugiego ukladu rosnie wolniej z potencjatem chemicznym i w odréznieniu
od pierwszego zawiera oscylacje Fabryego-Perota. Wspotczynnik Seebecka dla obydwu
ukladow jest jednak niemal identyczny, przy czym jego maksymalna warto$¢ ulega
radykalnemu zwiekszeniu z szerokoscig przerwy energetycznej. We wspolczynniku dobroci
(ZT=GS*T/K) przewodnosc elektryczna pozwala rozréznié dwa rozwazane ukiady.
Wspdiczynnik transmisji dla uktadu z gwattownym skokiem udaje sie sparametryzowaé w
formie analitycznej, co pozwala uzyskac¢ formute na maksymalng warto$¢ termosity. Autor
bada odchylenia wspétczynnika Seebecka od wartosci danej przez formule Goldsmida-
Sharpa dla pétprzewodnikow szerokopasmowych i znajduje, ze wartos¢ odchylenia zalezy
od temperatury tylko w obecnosci spaczenia trojkatnego. Do obliczenia termoelekirycznego
wspotczynnika dobroci uwzgledniony jest fononowy wklad do przewodnictwa cieplnego, wg
metody Callawaya [Phys Rev. 113, 1046 (1959)] zmodyfikowanej w pracy Alofi i Srivastava
[PRB 87, 115421 (2013)]. Metoda wychodzi poza model Debye’a i uwzglednienia
rozpraszanie trojfononowe oraz mody fononéw akustycznych, w tym drgania prostopadie
do powierzchni grafenu. Doktorant znajduje, ze termoelektryczny wspélczynnik dobroci
wykazuje wyrazne maksima dla potencjatu chemicznego na poziomie krawedzi pasma.
Maksimum termosity znajduje sie natomiast blisko srodka przerwy. Praca wskazuje, ze dla
uzyskania dobrych wlasnosci termoelektrycznych nalezy poszukiwaé ukladéw o
maksymalnej wielkosci przerwy energetycznej oraz sztywnych substratéw, ktére
pozwolilyby usunac drgania prostopadle w fononowym kanale transferu ciepta.

Praca trzecia (autorzy jak wyzej Mesoscopic valley filiter in graphene Corbino disk
containing a p-n junction, J. Phys. Materials 3 (2020) 015006) dotyczy wiasciwosci
transportowych grafenu w geometrii dysku Corbino z polem elektrycznym w plaszczyznie,
ktére wprowadza lokalnie obszary domieszkowane typu n oraz p, orax z prostopadiym
polem magnetycznym, ktére pozwala na uwiezienie pradéw na zlaczu n-p, jak réwniez z
czynnikiem zaleznej od potozenia masy nosnikow. Uwiezienie pradéw na zlgczu n-p w
warunkach kwantowego efektu Halla jest intensywnie badane od prac Williamsa i innych
oraz Abanina i Levitova z Science z 2007 roku. Praca prezentowana w ramach cyklu bada
zjawisko pod katem jego wykorzystania do konstrukcji filtra dolinowego. Doktorant
wykorzystuje metode dopasowania modéw z wykorzystaniem bazy funkcji o okreslonym
momencie pedu. Stany o réznych momentach pedu ulegaja sprzezeniu przez zewnetrzne
pola i czton masy. Badajac prady w uktadzie Doktorant znajduje ich lokalizacje wzdiuz
ztacza n-p. Prady na ztgczu n-p w warunkach kwantowego efektu Halla ptyna w jednym
tylko kierunku zaleznym od stanu dolinowego. Wypadkowy prad dolinowy miedzy
kontaktem centralnym a kontaktem na obwodzie dysku pozostaje jednak réwny zero, gdyz
przeciwne prady dolinowe plyng na dwdch zlaczach n-p wzdiuz osi dysku. Wprowadzenie
niezerowej masy nosnikow w dolnej potowie dysku powoduje asymetrie pradéw dolinowych
nawet pod niecbecnos¢ pola elektrycznego w plaszczyznie. Dodatkowe wprowadzenie pola
elektrycznego oraz zewnetrznego pola magnetycznego wytacza jeden z kanatéw przeptywu



pradu dolinowego, co prowadzi do peinej polaryzacji dolinowej pradu plyngcego migdzy
centralng elekiroda dysku a elektroda zewnetrzna, przy czym znak polaryzacji dolinowej jest
wyznaczony przez orientacje pola elektrycznego w plaszczyznie. Wyniki pracy
podsumowuje “diagram fazowy” okreslajacy wlasnosci transportowe urzadzenia zaleznie
od amplitudy czionu masy oraz energi Fermiego, charakteryzowane przez
przewodno$¢ uktadu oraz polaryzacje dolinowa pradow. Schematyczny diagram jest oparty
na wynikach numerycznych i wyjasniony przez istnienie kanatéw transportu, przy ktdrych
albo potencjat elektrostatyczny, albo efektywny (z masg) jest réwny poziomowi Fermiego.
Praca zaklada gladka zmiane potencjalu, ktéra wyklucza efekty rozpraszania
miedzydolinowego.  Skok masy uzysuje sie np. przez kontakt miedzy grafenem
zawieszonym a osadzonym na odpowiednim subtracie (h-BN np.) Gwaltowne na skali
stalej sieci wprowadzenie masy nos$nikéw ponizej $rednicy dysku mogloby wniesc efekty
rozpraszania miedzydolinowego do problemu. Jak mozna uzasadniaC pominigcie tego
zjawiska? Jak zmieni sie diagram fazowy [rysunki 8, 9] po uwzglednieniu spinowego efektu
Zeemana?

Czwarta praca cyklu (ci sami autorzy, Conductivity scaling and the effects of symmetry-
breaking terms in bilayer graphene Hamiltonian, Physical Review B 101, 125425 (2020))
zajmuje sie podstawowym i waznym problemem wlasciwosci dwuwarstwowego grafenu
jako przewodnika w zaleznosci od parametréw Hamiltonianu znoszgcych symetrie podsieci,
oraz elementéw skosnych przeskokéw miedzy warstwami. Parametr 8,z odpowiadajacy za
pierwszy efekt otwiera przerwe energetyczng, ktérej nie mozna znies¢ przez zewnetrzne
pole elektryczne. Parametry przeskoku: ys, oraz ys,0dpowiadajg za odpowiednio spaczenie
trojkatne oraz tamanie symetrii elektron-dziura. W podstawowym, dobrze przebadanym
przypadku, gdzie wszystkie powyzsze parametry znikaja, w punkcie neutralnosci
ladunkowej przewodnos¢ osigga warto$¢ dwukrotnie wiekszg od dwuwarstwowego grafenu,
a czynnik Fano przyjmuje dyfuzyjng wartos¢ 1/3. W punkcie Diraca transport zachodzi w
cafosci przez stany zanikajgce (ewanescentne), co wymaga specjalne] troski w
prowadzonych rachunkach numerycznych. Przewodnictwo oraz czynnik Fano uzyskiwane
sa w funkcji diugo$ci paska grafenu (az do 1 mikrona) przy dwudziestokrotnie wigekszej
szerokosci ztacza grafen-elektroda. W pracy analizowany jest wplyw parametrow na widmo
w okolicy punktow Diraca. Wskazano w szczegoélnosci przypadek niezerowych wartosci
przeskokow skosnych przy braku asymetrii podsieci, w ktérym wystepuje przesunigcie w
energii miedzy gtéwnym a dodatkowym stozkiem Diraca, co uniemozliwia uzyskanie
warunkéw transportu pseudodyfuzyjnego wytacznie przez stany zanikajgce przy zadne
energii. Autorzy znajduja, ze przy tamaniu symetrii podsieci przewodnictwo zanika dla
dlugiej probki, a czynnik Fano dazy do jednosci jak dla pétprzewodnika dla energii Fermiego
ze sSrodka przerwy. Bez tej asymetrii,b a w obecnosci obydwu sprzezen skosnych,
przewodnictwo ro$nie z diugoscig prébki, a czynnik Fano pozostaje w okolicy wartosci 1/3.
Dla przypadku niezerowego parametru ys; a zerowego Yys przewodnictwo osigga
szesciokrotnie wiekszg warto$¢ od monowarstwy w granicy diugiego przewodnika. Wartos¢
parametru asymetrii podsieci przestaje odgrywac wigksze znaczenie w temperaturze okoto



10K lub wyzszej. Arykul ostatecznie porzadkuje niewiatpliwie nietrywialny zwigzek
parametréw hamiltonianu z wlasnosciami dwuwarstwowego grafenu jako przewodnika.

Praca pigta [A. Rycerz, D. Suszalski, Graphene disk in a solenoid magnetic potential:
Aharonov-Bohm effect without a two-slit-like setup, Phys. Rev. B 101, 245429 (2020)]
analizuje transport przez dysk Corbino w niejednorodnym polu magnetycznym, z
potencjatem wektorowym, ktéry produkuje zaniedbywalne pole magnetyczne w wiekszej
odleglosci od osi dysku. Dzieki tak przyjetemu zalozeniu autorzy moga przeanalizowac
przypadek efektu Aharonova-Bohma w wersji zhlizonej do oryginalnie zaproponowanego
przez Aharonova i Bohma przypadku, w ktorym elekiron na swej sciezce nie napotyka
zewnetrznego pola magnetycznego, a zmiana prawdopodobienstwa przejscia jest wytgcznie
wynikiem zmian potencjatu wektorowego. W geometrii dysku Corhino elektron moze
poruszaC sie swobodnie miedzy wewnetrznym a zewnetrznym promieniem, bez
ograniczenia jego mozliwych trajektorii do dwoch sciezek jak w ukladzie zblizonym do
pomystu AB, ktory jest wykorzystywany w wielu doswiadczeniach nad pierscieniami z
grafenu. Autorzy stwierdzajg obecnosc¢ oscylacji przewodnosci AB w funkcji strumienia pola
magnetycznego, z wyjatkiem dyskretnych wartosci stosunku promieni dysku Corbino, przy
ktérych, dla pewnego iloczynu wektora Fermiego oraz promienia wewnetrznego,
przewodnos$¢ ukladu jest stala, taka jak pod nieobecnos¢ pola magnetycznego. Wyniki
pracy sg uogdlnione na przypadek potencjatu w ptaszczyznie, ktory miesza stany o réznych
momentdw pedu. Jest to jedyna praca z cyklu, ktérej doktorant nie jest autorem pierwszym
i w ktérej wg oswiadczen zataczonych do rozprawy wklad doktoranta nie byl dominujgcy.
Praca jest blisko zwigzana ze wczes$niejszymi pracami Promotora, w szczegdélnosci z jego
Rapid Communication z 2010 roku, ktéry zawiera modelowanie dla jednorodnego pola
magnetycznego.

Praca szosta (D. Suszalski, A. Rycerz, Adiabatic quantum pumping in buckled graphene
nanoribbon driven by a kink, przyjeta do Acta Physica Polonica B) oraz znacznie bardziej
obszerny manuskrypt dotaczony jako suplement (ci sami autorzy, Adiabatic pumping driven
by a moving kink and quantum standard ampere in buckled graphene nanoribbon) dotycza
mechanicznego pompowania elektronéw w grafenowej wstedze przez odksztatceniem
wedrujace wzdiuz wstegi. Praca wykorzystuje atomistyczny hamiltonian SSH (Su-Schrieffer-
Heegera PRL 42 1979) wprowadzony oryginalnie dla modelowania solitondw w
jednowymiarowych wstegach poliacetylenowych. Hamiltonian zawiera energie kinetyczng w
wersji ciasnego wiazania z uwzglednieniem zmiany dlugosci wiazan walencyjnych oraz
energie potencjalng odksztalcenia krysztatu od stanu réwnowagowego z uwzglednieniem
zmiany diugosci wigzan oraz odksztalcenia powierzchni. Hamiltonian zostat niedawno uzyty
dla grafenu [Groening i inni] Nature 560, 209 (2018), dla projektowania nietrywialnych
wtasciwosci topologicznych nanowstegi przez jej pierodyczne w przestrzeni odksztatcenie.
W artykule 1 manuskrypcie wchodzacych do pracy doktorskiej autorzy rozwazajg
odksztatcenie ruchome w przestrzeni. Parametr przeskoku w hamiltonianie SSH jako
funkcja zmiany dlugosci dimeru opisywany jest fenomenologiczng zaleznoscig



eksponencjalng. Czas ruchu odksztalcenia jest diugi w poréwnaniu z czasem ruchu
elektrondw, wiec problem transportu tadunku mozna z powodzeniem opisac korzystajac z
przyblizenia adiabatycznego. W pracach wchodzacych do doktoratu Autorzy zakladajg
zwezenie wstegi ponizej wartosci rownowagowe]j, ktére wywotuje odksztalcenie w pionie.
Minimalizacja energii catkowitej daje ksztait garbu (kinku). Wyniki rachunkéw wg
hamiltonianu SSH autorzy pomyslnie weryfikujg pakietem obliczeniowym wykorzystujgcym
metode ab-initio oraz dynamike molekularng.  Autorzy znajdujg, ze we wstedze
pétprzewodnikowej (Autorzy uzywajg pojecia insulating) o szerokosci, dla ktdrej wystepuje
przerwa energetyczna w okolicy punktu Diraca, garb wigze stan elektronowy dla energii w
przerwie. Elektron zwigzany w tym stanie bedzie podrézowatl wraz z garbem, gdy ten
przemieszczaé bedzie sie przez wstege. Rozwazane wstegi maja krawedz typu fotelowego
(armchair), ktéra silnie sprzega doliny, tak ze indeks doliny przestaje by¢ dobrg liczha
kwantowa. Ze wzgledu na spinowy stopien swobody garb podrozujacy przez wstege moze
przenies¢ 2 ladunki elementarne miedzy elektrodami. Whnioski oparte sg na obliczeniach
macierzy rozpraszania, ktérg autorzy wyliczajg pakietem KWANT oraz formutg na transport
fadunku w warunkach adiabatycznych. Istotnie tadunek transportowany przez garb w funkcji
potencjaiu chemicznego posiada plateau na wysokosci 2 tadunkéw elektronowych. Plateau
jest niezalezne od zwezenia wstegi w plaszczyznie, co pozwala autorom na wskazanie
ukladu jako wzorca ladunku. Sposob uwzglednienia zmiany parametru przeskoku w
zaleznosci od dlugosci dimeru moglby zostaé¢ wyjasniony dokladniej na obronie. Czesto
uzywane jest tzw. prawo Harrisona d?* Jakie uzasadnienie stoi za prawem
eksponencjalnym? Przy wartosci parametru beta réwnej 3 istnigje stan zlokalizowany w
garbie (Fig. 6 manuskryptu). Na ile jest to wartos¢ realistyczna? Mozna sie zastanawiac czy
we wstegach szerszych, albo przy garbie wiekszej diugosci, moze zmiescié sie wiecej niz
jeden stan w przerwie energetycznej? W manuskrypcie pojawia sie odwolanie do pojecia
sprzezenia elektron-fonon tam gdzie wprowadzany jest zwigzek miedzy energig kinetyczng
elektronu zwiazang z przeskokami miedzy jonami a odksztalceniem sieci. Odksztalcenie o
ktorym mowa jest jednak stacjonarne w elektronowej skali czasu. W pracy nie ma pola
fononowego, dlatego okreslenie tego sprzezenia jako elektron-fonon moze by¢é moim
zdaniem mylace.

Podsumowujgc, praca zawiera zaawansowane modelowanie ukladéw na bazie grafenu i
grafenu dwuwarstwowego. Duza czesS¢ badan doktorskich poswiecona byla na
charakteryzacje sygnatur spaczenia trojkatnego w transporcie tadunki i energii. Praca
zawiera rowniez ciekawe wyniki dla geometrii Corbino, w tym opis efektu Aharonova-Bohma
pod nieobecnos¢ pola magnetycznego w obszarze, w ktérym zachodzg efekty
interferencyjne, oraz ciekawg analize pradow, ktéra prowadzi do pomystowej propozycji
filtra dolinowego. Prace wiefczg badania nad adiabatycznym mechanicznym pompowaniem
elektronéw w grafenie, ktére otwieraja catkiem nowe perspektywy badawcze, i ktére
wymagaly od Doktoranta znacznego poszerzenia narzedzi teoretycznych i numerycznych
ponad te, kiore zastal rozpoczynajgc doktorat.



Z petnym przekonaniem moge stwierdzié, ze material przedstawiony do oceny spelnia z
naddatkiem zwyczajowe i prawne warunki dla uzyskania stopnia doktora w dyscyplinie
.nauki fizyczne". Wnosze o dopuszczenie mgr Dominika Szukalskiego do dalszych etapow
przewodu doktorskiego. Ze wzgledu na poziom prowadzonych badar, duze znaczenie
uzyskanych wynikéw oraz bardzo wysoka nowatorsko$¢ prac z korica cyklu uwazam, ze
przedstawiona do recenzji praca zastuguje na wyrdznienie.



