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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Mirali Jafari zatytulowanej
Electronic, magnetic and transport properties of selected van der Waals heterostructures

Wyizolowanie w 2004 roku grafenu otworzylo nowy rozdzial w syntezie, badaniach
i aplikacjach dwuwymiarowych materialéw. Pojedyncza warstwa atomdow wegla okazala si¢ byc
wyjatkowa pod wieloma wzglgdami: od istnienia bezmasowych fermionoéw Diraca, bardzo duzej
predkosci i ruchliwo$ci nosénikow tadunku, poprzez skwantowang absorpcje swiatla, az
do zaskakujaco duzej wytrzymalosci mechanicznej. Te i wiele innych niezwyklych wiasciwosci
grafenu spowodowaly gwaltowny rozwd¢j badan podstawowych i stosowanych dotyczacych tego
materiatu. Jednoczesnie pewne niedostatki grafenu, np. bardzo mala wartos¢ przerwy
energetycznej, staly si¢ motorem napgdowym poszukiwan nowych dwuwymiarowych materiatow,
ktore posiadatyby inne, niewystepujace w grafenie wlasciwosci fizyczne.
Rozprawa doktorska mgr. Mirali Jafari wpisuje si¢ w ten obszar i jest poswigcona teoretycznym
badaniom dwuwymiarowych materialow i zlozonych z nich heterostruktur. Doktorant stosujac
obliczenia modelowe i z pierwszych zasad okresla parametry struktury krystalograficznej,
wiasciwosci elektronowe, magnetyczne i transportowe wybranych dwuwymiarowych ukladow:
silicenu, dichalkogenkéw wanadu oraz heterostruktury grafen/Crls. Bada rowniez wplyw naprezen
wystepujacych w rozwazanych warstwach na ich wlasciwosci.

Praca doktorska zostala wykonana w Instytucie Spintroniki i Informacji Kwantowej
Wydzialu Fizyki i Astronomii Uniwersytetu Adama Mickiewicza w Poznaniu. Promotorem
rozprawy jest dr hab. Anna Dyrdal, a promotorem pomocniczym dr Martin Gmitra. Rozprawg
tworzy cykl pigciu artykutow naukowych, czterech opublikowanych w regularnych czasopismach
i jednego, bedacego w trakcie recenzji i opublikowanego w bazie arXiv. Cykl poprzedzony jest
szerokim wprowadzeniem do przedstawionych prac.



Artykuly skladajace sie na rozprawe zostaly opublikowane w Journal of Magnetism and Magnetic
Materials (3) i Scientific Reports (1). We wszystkich publikacjach mgr Mirali Jafari jest
pierwszym autorem, w jednym autorem korespondencyjnym. Warto podkresli¢, ze pomimo
krotkiego czasu od ich opublikowania prace zostaly odnotowane w srodowisku naukowym i s3
cytowane (wszystkie cytowania/bez autocytowan): 6/5 (JMMM 2022), 15/13 (Sci. Rep. 2023), 3/3
(JMMM 2024), 7/4 (JMMM 2022).

Struktura rozprawy

Napisana w jezyku angielskim rozprawa sklada si¢ z siedmiu rozdzialéw, podsumowania,
spisu publikacji, trzech dodatkéw i informacji przedstawiajacej dotychczasowe osiggni¢cia
Doktoranta. Calos¢ liczy 200 stron.
Pierwsze trzy rozdzialy wprowadzaja czytelnika w tematyke badan i metody obliczeniowe
stosowane przez Autora. Kolejne cztery rozdzialy zawierajg artykuty. Poza publikacjami znajduja
sie w nich réwniez krotkie wprowadzenia do poruszanej problematyki, opisy metod badawczych
oraz spis najwazniejszych wynikow i wnioskow. Po syntetycznym podsumowaniu rozprawy
znajduje si¢ wyjatkowo obszerny, zawierajacy 441 pozycji, spis literatury. W pierwszym dodatku
Autor w skrotowy sposob opisuje programy, ktore wykorzystal w obliczeniach, wymieniajac
réwniez problemy badawcze, ktore z ich pomocg rozwiazal. Sg to: Quantum Espresso, Quantum
ATK, Wannier 90 code package, Wannier Tools, Vampire6, TB2J code package oraz Custom
Python Tools.
Dodatek B zawiera o$wiadczenia wspolautorow o ich wkladzie w powstanie publikacji.
7 przedstawionych o$wiadczen w sposob jasny wynika bardzo duzy albo dominujgcy wkiad mgr.
Mirali Jafari w kazdym z zaprezentowanych w rozprawie artykutow.
Trzeci dodatek zawiera szczegdlowe informacje dotyczace praw autorskich do rysunkow
zaczerpnietych z literatury i przedstawionych w rozprawie. Nalezy podkresli¢c, ze kwestie
dotyczace cytowan oraz wszelkich pozwolen na prezentacj¢ wynikéw, rysunkéw i artykulow sg
przez Doktoranta potraktowane i wypetnione z niezwyklg starannoscia.
W konczacej rozprawe czgsci po$wieconej Doktorantowi znajdujemy migdzy innymi informacje
0 wspolautorstwie w siedmiu opublikowanych artykutach i trzech znajdujacych si¢ w recenzji.
Mgr Mirali Jafari wyglosil dziesig¢ referatow na konferencjach i seminariach, w tym jeden wyklad
zaproszony. W swoim stosunkowo duzym dorobku konferencyjnym posiada réwniez trzynascie
wystgpien plakatowych. Na podkreslenie zastuguje kierowanie grantem Preludium oraz dwa staze
zagraniczne. Doktorant byl réwniez recenzentem kilku artykuléw naukowych migdzy innymi
z Journal of Physics: Condensed Matter, co nie jest typowe na tym etapie Kariery naukowej.
Biorac pod uwage zaledwie czteroletni okres w karierze naukowej z przedstawionych informacji
wynika ponadprzecig¢tny dorobek naukowy Autora rozprawy.

Opis rozprawy

We wstepie do rozprawy mgr Mirali Jafari wprowadza czytelnika w $wiat materialow
dwuwymiarowych. Rozpoczyna od grafenu i jego wlasciwosci fizycznych, wspomina
o pojedynczych warstwach zbudowanych z jednego pierwiastka, wprowadza dichalkogenki metali
przejsciowych (TMDC) oraz inne charakterystyczne grupy materiatow 2D.



Nieznacznie szerzej opisuje materialy TMDC podkreslajac mozliwos¢ ich funkcjonalizacji
poprzez dobdr liczby warstw. Zwraca rowniez uwage na wystepowanie silnego oddzialywania
spin-orbita w tych materialach i wynikajacych stad mozliwosci aplikacji w spintronice
i elektronice dolinowej (valleytronics).

W tej samej czesci Doktorant definiuje cel pracy doktorskiej. Jest nim okreslenie wilasciwosci
elektronowych, magnetycznych i transportowych wybranych struktur van der Waalsa za pomocg
obliczen z pierwszych zasad i modelowej analizy. W szczegdlno$ci Autor stara si¢ odpowiedzie¢
na pytanie w jaki sposob sterowa¢ samoistnym lub indukowanym poprzez efekt bliskosci
magnetyzmem w dwuwymiarowych ukladach takich jak silicen, grafen, dichalkogenki metali
przejsciowych i wzajemnie obroconych warstwach 2D bazujacych na grafenie.

Rozdzial drugi poswigcony jest szerszemu opisowi dwuwymiarowych materialéw, ktore sa
zwigzane z prowadzonymi przez Autora badaniami. Doktorant prezentuje dotychczasowy stan
wiedzy dotyczacy grafenu, heksagonalnego azotku boru i silicenu. Omawia réwniez magnetyczne
dichalkogenki metali przejéciowych, w szczegolnosci bazujace na wanadzie i chromie. W tej
czesci przedstawia rowniez podstawowe informacje dotyczace teoretycznego opisu
magnetycznych materialtow 2D. W kolejnych dwu podrozdzialach wprowadza koncepcje
heterostruktur van der Waalsa, czyli wielowarstwowych ukladéw wykonanych z réznych
materialow 2D. Wyrdznia szczeg6lng odmiang heterostruktur, w ktorej pojedyncze warstwy sa
obrécone wzgledem siebie wokot osi prostopadtej do ich powierzchni. W tym kontekscie pojawia
sie termin twistronics, oznaczajacy zaleznos¢ wilasciwosci elektronowych od kata skrecenia
miedzy warstwami. Doktorant w skrotowy sposob opisuje sposoby top-down i bottom-up
stosowane w procesie wytwarzania heterostruktur van der Waalsa. Opisuje potencjal tego typu
heterostruktur w obserwacji nowych zjawisk oraz w modelowych urzadzeniach spintronicznych.

Kolejny, poza wynikami najobszerniejszy rozdzial dotyczy opisu teoretycznych metod
badawczych stosowanych przez Doktoranta. Mgr Mirali Jafari rozpoczyna te czgs¢ od skrotowego
przedstawienia rozwoju metod obliczeniowych stosowanych do modelowania materialow
koncentrujac si¢ na metodzie DFT. W nastgpnych podrozdziatach Autor wprowadza réwnanie
Schrodingera dla wielocialowego ukladu oraz kolejne przyblizenia m.in. przyblizenie sredniego
pola i Hartree-Focka.

W czgsci dotyczacej opisu teorii funkcjonatlu gestosci Autor wprowadza podstawowe zalozenia
i rownania teorii Hohenberga-Kohna i Kohna-Shama. W krotki sposob prezentuje przyblizenia
potencjatu korelacyjno-wymiennego LDA i GGA oraz przedstawia samouzgodniong procedure
obliczen prowadzaca do okreslenia wilasciwosci fizycznych ukladu w stanie podstawowym.
W podsumowaniu metody DFT wymienia rowniez jej niedostatki: brak znajomosci dokladnego
potencjatu korelacyjno-wymiennego, niedoszacowanie wartosci przerwy energetycznej. problem
ukfadow, w ktorych wystepuja wiazania van der Waalsa oraz problem skalowalnosci obliczef.
Autor prezentuje rOwniez najczesciej stosowane przyblizenia do okre$lenia funkcji wilasnych
orbitali atomowych i pseudopotencjatow wykorzystywanych w obliczeniach.

W nastgpnej czesci Doktorant prezentuje stosowane w obliczeniach korekty uwzgledniajace wyzej
wymienione niedostatki DFT, czyli istnienie wigzan van der Waalsa w postaci poprawek D2 i D3,
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korekty szerokosci przerwy energetycznej w postaci poprawki sredniego pola Hubbarda
i wprowadzenie dodatkowego czlonu do potencjatu korelacyjno-wymiennego. Zwraca rowniez
uwage na koniecznoé¢ uwzglednienia oddziatywania spin-orbita w przypadku obliczen
obejmujacych atomy pierwiastkéw o duzej liczbie atomowe;j.

W kolejnej czesci mgr Mirali Jafari wprowadza model opisujacy grafen, ktory konstruuje na bazie
metody ciasnego wiazania uwzgledniajacej najblizszych sasiadow. Wprowadza migdzy innymi
zaburzenie symetrii inwersji poprzez dolgczenie podloza i indukowang w ten sposdb przerwe
energetyczng. zalezne od podsieci oddziatywanie spin-orbita i efekt bliskosci z podlozem oraz
efekt Rashby. W koncowej czesci przedstawia pelen hamiltonian opisujacy uklady zwierajace
warstwe grafenu.

Doktorant opisuje réwniez zjawiska transportu w nanostrukturach. Poczynajac od zdefiniowania
charakterystycznych z punktu widzenia zjawisk transportu odleglosci przedstawia dwa glowne
rezimy: transport balistyczny i dyfuzyjny. Nast¢pnie opisuje dwa modele przewodzenie pradu
przez nanoskopowe uklady: model Landauera i metode nierownowagowych funkcji Greena.

Kolejne rozdzialy (4-7) zawieraja cztery opublikowane artykuly (trzy w Journal of Magnetism and
Magnetic Materials, jeden w Scientific Reports) oraz jeden artykul opublikowany w bazie
preprintow (arXiv). Kazdy artykul opatrzony jest krotkim komentarzem Doktoranta.

Rozdzial 4 zawiera artykul autorstwa M.A. Jafari, A.A. Kordbacheh, A. Dyrdal
zatytulowany Electronic and magnetic properties of silicene monolayer under bi-axial mechanical
strain: First principles study zostal opublikowany w Journal of Magnetism and Magnetic
Materials (554 (2022) 169260).

W pracy przedstawione sa wyniki teoretycznych badan wplywu zewnetrznych naprezen
i domieszkowania warstwy silicenu atomami Cr na jej wiasciwosci strukturalne, elektronowe
i magnetyczne. Autor prezentuje wyniki dla dwuosiowych naprezen indukowanych wzdhuz
wektorow bazowych komorki prostej silicenu w zakresie od -6 do +8%. Poza przypadkiem
niedomieszkowanego silicenu Doktorant rozwaza silicen domieszkowany pojedynczym atomem
Cr w konfiguracji podstawieniowej oraz dwa przypadki dimeréw Cr: jeden w konfiguracji
podstawieniowej obu atomow, drugi — podstawienie jednego atomu Si dwoma atomami Cr.
Uzyskane wyniki pokazuja, ze dolaczenie atomow Cr do sieci silicenu w istotny sposdb
modyfikuje parametry krystalograficzne, w szczegdlnosci odleglos¢ migdzy podsieciami silicenu
(buckling). W przypadku dimeru Cr oznaczonego w pracy jako VDimer, przy napr¢zeniu -4%
dochodzi do bardzo duzego zwigkszenia odleglosci obu podsieci do okoto 0,8 A. W przypadku
pojedynczego atomu Cr przy tym samym naprezeniu buckling wynosi zaledwie 0,1 A. Sa
to istotne wyniki, poniewaz odleglo$¢ miedzy podsieciami jest kluczowa z punktu widzenia
potencjalnego sterowania wartodcia przerwy energetycznej. Wyniki obliczen struktury
elektronowe]j potwierdzaja istotny wplyw domieszkowania w konfiguracji VDimer, dla ktorej
pojawia sie przerwa energetyczna 0,13 eV bez naprezen, 0,12 eV w przypadku naprezenia -2%
i 0,05 eV dla +4%. Ostatni przypadek jest dyskusyjny biorac pod uwage rysunek B.6, ktory
sugeruje metaliczny charakter warstwy.
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Autor wyznacza rowniez wartoSci momentdw magnetycznych w rozwazanych ukfadach.
7 przeprowadzonych badan wynika, ze we wszystkich przypadkach mamy do czynienia
ze skonczonymi wartosciami momentow magnetycznych, co sugeruje istnienie uporzadkowania
magnetycznego. W przypadku konfiguracji HDimer wartosci te lokuja si¢ w zakresie od okolo 7,5
do okoto 8 magnetondw Bohra w szerokim zakresie naprezen od -2 do +4%.

Temat magnetyzmu nie jest szerzej dyskutowany w omawianej publikacji. Pojawia si¢ pytanie czy
otrzymane wartosci momentow magnetycznych sg wartosciami przypadajacymi na atom Cr, czy
na kazdy z atomow ukladu (rowniez atomow Si)? Autor w tekscie pisze o ,,spin polarization of
silicene monolayer doped with Cr atoms”, co mogloby sugerowac, ze mowa jest o $rednim
momencie magnetycznym przypadajacym na kazdy atom. Inne pytania dotycza ewentualnego
charakteru uporzadkowania: czy jest on ferro-, czy antyferromagnetyczny lub inny i kierunku osi
fatwe)?

Rozdzial 5 dotyczy wlasciwosci elektronowych i magnetycznych dichalkogenkow metali

przejsciowych VXs, gdzie X oznacza S, Se lub Te. W sklad tego rozdziatu wchodza dwie
publikacje. Pierwsza, autorstwa Mirali Jafari, Wojciech Rudzinski, Jézef Barnas i Anna Dyrdat
zatytulowana Electronic and magnetic properties of 2D vanadium-based transition metal
dichalcogenides zostala opublikowana w Scientific Reports (13 (2023) 20947).
Punktem wyjscia jest optymalizacja struktury krystalograficznej pojedynczych i podwdjnych
warstw badanych dichalkogenkdéw. Doktorant okresla stale sieci zauwazajac, ze zwigkszajg swoja
warto$¢ wraz ze wzrostem liczby Z atomu chalogenu w zwigzku. Struktur¢ pasmowg wzdiuz
kierunkow wysokiej symetrii Autor wyznacza korzystajac z dwu przyblizen: GGA+U i GGA-
SOC. W wyniku otrzymuje charakter potprzewodnikowy, metaliczny lub péimetaliczny badanych
warstw. Wszystkie pojedyncze warstwy wykazuja uporzadkowanie ferromagnetyczne. Uklady
dwuwarstwowe wykazuja porzadek albo ferromagnetyczny (VS2) albo antyferromagnetyczny
(VSez i VTez). Wyznaczone wartosci momentdéw magnetycznych atoméw wanadu rosng wraz
z liczbg atomowa Z atomdw chalogenu (i stala sieciowg dichalkogenku). Na podstawie obliczonej
energii anizotropii magnetycznej Doktorant stwierdza, ze o$ latwa magnetyzacji lezy
w plaszczyznie warstwy dla wszystkich trzech rozwazanych zwiazkow. Dodatkowo korzystajgc
z przyblizenia pola $redniego i niezaleznie z symulacji Monte Carlo Autor wyznacza temperatury
Curie dichalkogenkow. Zwraca jednoczesnie uwage, ze T¢ obliczone w modelu pola $redniego
stanowi gérng granice temperatury przejscia fazowego ferromagnetyk-paramagnetyk. Wyznaczone
temperatury Curie przekraczaja lub sg w poblizu temperatury pokojowej w przyblizeniu pola
sredniego 1 albo w poblizu (VS:) albo ponizej (VSez i VTez) temperatury pokojowej w przypadku
symulacji Monte Carlo. Doktorant wyliczyl réwniez krzywe histerezy dla badanych zwiazkow
wskazujagc na znaczace roznice w polach koercji. Artykul zawiera takze wyniki obliczen
analitycznych i DFT widm dyspersji magnonow wzdhiz Kierunkéw wysokiej symetrii badanych
dichalkogenkow. Autor wykazuje. ze obie metody daja zgodne rezultaty.

Druga publikacja wchodzaca w sklad tego rozdziatu, zatytutowana Effect of strain on the
electronic nad magnetic properties of bilayer T-phase VSz2: A first-principles study, jest autorstwa
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Mirali Jafari i Anny Dyrdal. Zostata opublikowana w czasopi$mie Journal of Magnetism and
Magnetic Materials (589 (2024) 171618).

Zgodnie z tytulem publikacji glownym tematem badan jest wplyw naprezen na wiasciwosci
elektronowe i magnetyczne dwu warstw disiarczku wanadu. Jako punkt wyjsciowy Doktorant
przeprowadza szczegblowe badania struktury Kkrystalograficznej ukladu pod wplywem
przykladanych naprezen w zakresie od -10 do +10%. Do okreslenia magnetycznego stanu
podstawowego uwzglednia oddziatywania kulombowskie. Maja one istotny wplyw na anty- lub
ferromagnetyczne  uporzadkowanie dwuwarstwy. Bez tych oddziatywan uklad jest
antyferromagnetykiem, a wraz ze zwieckszaniem wplywu oddzialywan kulombowskich -
przechodzi do stanu ferromagnetycznego. Analiza dlugosci wigzan, stalych sieciowych
i stabilno$ci ukladu pozwolita wywnioskowaé o istotnym wkladzie oddzialywan kulombowskich
(U=2eV)itym samym ferromagnetycznym sprzezeniu warstw. Znajomos¢ podstawowego stanu
magnetycznego umozliwila badania zaleznej od spinu struktury elektronowej. Wynika z niej, ze
prawie we wszystkich przypadkach ukfad jest metaliczny. Wyjatkiem jest pojawienie sig
niewielkiej przerwy energetycznej przy naprezeniach rownych +4 i +8% dla przypadku obliczen
w przyblizeniu GGA z uwzglednionym oddzialywaniem spin-orbita. Uzyskane wyniki wskazuja
na wzrost momentdow magnetycznych wanadu przy rozciaganiu struktury, w zaleznosci
od przyblizenia do 1,91 uz (GGA+U) lub 1.45 up (GGA+SOC) przy naprezeniu +10%. Sciskanie
warstwy powoduje zmniejszanie wartosci momentéw magnetycznych do okoto 0,34 uz (GGA+U)
i niemal zero (0,001 ug) (GGA+SOC) przy naprezeniu -10%. Interesujagcym wynikiem jest
pojawienie si¢ stosunkowo duzej magnetycznej anizotropii przy rozcigganiu ukladu (migedzy 0,20
a 0,23 meV w zakresie naprezen od +2 do +8%) i jej zanikaniu dla naprezen sciskajgcych.
Doktorant wyznacza stale sprzezenia wymiany i miedzy innymi na ich podstawie okresla
temperatur¢ Curie ukladu. Okazuje sig, ze dla naprezen rozciagajacych powyzej +4% temperatura
Curie jest wyzsza lub poréwnywalna z pokojowa niezaleznie od metody i przyblizen uzytych
w obliczeniach. W przypadku naprezen Sciskajacych temperatura Curie jest ponizej 100 K lub
rowna 0.

W kolejnym, szostym rozdziale przedstawiony jest artykul autorstwa M.A. Jafari, M.
Wawrzyniak-Adamczewska, S. Stagraczynski, A. Dyrdal, J. Barnas, zatytulowany Spin valve
effect in two-dimensional VSe: system, opublikowany w Journal of Magnetism and Magnetic
Materials (548 (2022) 168921).

W tej publikacji Doktorant wykorzystuje w badaniach naturalne antyferromagnetyczne
uporzadkowanie krysztalu VSez do badania zjawiska magnetooporu w dwuwarstwowym ukladzie.
Autor prowadzi badania zaworéw spinowych zbudowanych zarowno z fazy 1T (oktaedralnej) jak
i 2H (trygonalnej). Uzyskane wyniki wskazuja na fakt, ze w ukladach dwuwarstwowych,
niczaleznie od fazy, dominuje antyferromagnetyczne sprz¢zenie pomigdzy ferromagnetycznie
uporzadkowanymi warstwami wanadu. Przeprowadzone badania struktury pasmowej zaworu
spinowego wykonanego z fazy IT dichalkogenku selenu wskazuja na metaliczny charakter
dwuwarstwy niezaleznie od tego czy jest w fazie ferro- czy antyferromagnetycznej. Podobnie jest
w przypadku ferromagnetycznej fazy 2H. Natomiast dla antyferromagnetycznego uporzadkowania




dwuwarstwy w fazie 2H wokotl poziomu Fermiego otwiera si¢ niewielka, o wartosci okoto 0,5 eV,
skosna przerwa energetyczna.

Wyniki badan magnetooporu wskazuja na stosunkowo male wartosci, rzedu 10 1 60%.
odpowiednio dla fazy 1T i 2H. Doktorant przeprowadzil réwniez badania cieplnego
magnetooporu.  Wykorzystujac  obliczone  przewodnictwo  cieplne  dwuwarstwy  przy
uporzadkowaniu ferro- i antyferromagnetycznym wyznaczyl wartosci cieplnego magnetooporu
i wspélczynniki wydajnosci termoelektrycznej. Sa one bardzo male w przypadku dwuwarstwy
wykonanej z fazy 1T i okoto trzy rzedy wielkosci wigksze dla fazy 2H.

Przeprowadzone badania pokazuja znaczace roznice we wlasciwosciach fizycznych miedzy fazami
IT i 2H dwuwarstw dichalkogenku selenu i tym samym sa wyrazng wskazowka
dla eksperymentatorow, ktérg faze nalezy wytworzy¢ w celu uzyskania najlepszych
spintronicznych wlasciwosci uktadu.

Rozdzial siodmy zawiera manuskrypt zatytulowany Exchange and spin-orbit proximity
driven topological and transport phenomena in twisted graphene/Crl; heterostructures autorstwa
M. Jafari, M. Gmitra, A. Dyrdal opublikowany w bazie arXiv.

W tej publikacji Doktorant zajmuje si¢ heterostrukturg ztozong z grafenu i ferromagnetyczne;j
warstwy Crls i bada wplyw wzajemnych relacji oddzialywania wymiany i spin-orbita, napre¢zen
oraz kata skrgcenia migdzy warstwami na wilasciwosci elektronowe i magnetyczne heterostruktury.
W przypadku braku wzajemnego skrecenia warstw nastgpuje silna hybrydyzacja pomigdzy
stanami elektronowymi grafenu i warstwy magnetycznej. Wzajemne obrocenie warstw istotnie
modyfikuje strukture elektronowa ukfadu przesuwajac punkty Diraca grafenu do przerwy
energetycznej Crlz. Wsrdd najistotniejszych wynikow publikacji jest wykazanie, ze efekt bliskosci
powoduje zalezne od doliny rozszczepienie spinowe liniowych pasm grafenu i wystgpowanie
w heterostrukturze kwantowego anomalnego efektu Halla.

Jednym z pojawiajacych sie pytan jest w jaki sposéb Autor znalazl kat skrecenia rowny 10,89°,
jako ten szczegolny, przy ktérym pojawiaja sie opisane w manuskrypcie efekty? Czy byly
sprawdzane inne katy?

Ocena rozprawy

Uklad rozprawy jest prawidlowy, tworzy logiczng calo§¢é. Cze¢sé wstgpna wprowadza
czytelnika kolejno w tematyke badawcza i zastosowane metody sluzace osiagnigciu jasno
zdefiniowanych celow rozprawy. Nastgpujgca po tym prezentacja wynikow w postaci artykutow
jest dodatkowo opatrzona precyzyjnymi komentarzami. Rozprawa zostala napisana w sposob
bardzo czytelny, prostym jezykiem i zawiera odpowiednio dobrane rysunki. Dysertacja poza
drobnymi potknigciami nie zawiera znaczacych pomylek.
Pozytywna uwage zwraca systematyczne omoéwienie kolejnych elementéw 1 przyblizen
stosowanych w obliczeniach. Biorac pod uwage bogaty zbior literatury rozprawa z powodzeniem
moze by¢ przewodnikiem do nauki podstaw techniki DFT i jej zastosowan w obliczeniach
podstawowych parametréow fizycznych niskowymiarowych struktur.
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Komentarze i pytania:

1. Komentarz do tytulu: pierwszy artykul dotyczy silicenu, ktéry nalezy do grupy
nievanderwaalsowskich materialow.

2. Czy w przypadku dwéch warstw ich wzajemne ulozenie w plaszczyZnie warstwy bylo
rowniez optymalizowane (odleglo$¢ miedzy warstwami i polozenia atomow jednej
warstwy wzgledem polozen atoméw drugiej)?

3. Biorac po uwage fakt istnienia porzadku magnetycznego (FM lub AFM) w badanych
warstwach, czy Doktorant obliczal wartoéci momentéw magnetycznych atomow S, Se i Te
i ich kierunek (zwrot) w stosunku do kierunku (zwrotu) momentéw magnetycznych
atomow wanadu?

4. Czy Autor sprawdzal mozliwos$ci lokowania pojedynczego atomu i dimeréw Cr w innych
konfiguracjach, np. atom Cr w srodku heksagonu?

Uwagi techniczne:

1. Czeste, niepotrzebne uzywanie wielkich liter: the Time-independent, the Hydrogen atom
(str. 41), the Kinetic energies, Hartree Energy, Reduced Planck’s constant (str. 42), Hartree
Potential (tuz obok Hartree potential) (str. 47), on the Molecular structures (str. 56), from
the Magnons (str. 56), Heisenberg Hamiltonian (str. 56), Pseudopotentials (str. 60, 64), the
First principle (str. 60, 63).

2. Brak jednolitego system w uzywaniu wielkich liter. Przyklady: mean-field approximation,
Mean-Field Approximation, Mean-field Approximation, Mean-field approximation, Mean-
Field approximation.

Inne przykfady: Plane-Wave, Plane-wave, plane-wave (str. 58);
Density functional theory (str. 62), Density Functional Theory (str. 63, 64)

3. Brak jednolitego zapisu wyrazen z facznikiem lub bez np.: first-principle, first principle.

4. W spisie literatury wystepuja male litery w nazwach czasopism. Tytuly sg zapisane
normalng kursywg lub italikiem.

Podsumowujgc rozprawg nalezy stwierdzi¢, ze mgr Mirali Jafari przeprowadzil systematyczne
badania wybranych dwuwymiarowych struktur okreslajac ich wilasciwosci krystalograficzne,
elektronowe, magnetyczne i transportowe. Wyniki zostaly opublikowane w migdzynarodowych
periodykach, a wedlug deklaracji Autora rozprawy oraz pozostalych wspélautoréw artykutow
glowny wklad do powstania publikacji mial Doktorant. Przedstawiona do oceny rozprawa oraz
opublikowane artykuly $wiadcza o zdobytej przez Doktoranta wiedzy dotyczacej
dwuwymiarowych materialéow oraz metod obliczeniowych umozliwiajacych okreslenie ich
podstawowych wihasciwosci fizycznych.

Nalezy podkresli¢, ze przedstawione publikacje dostarczaja wielu ilosciowych informacji
o wilasciwosciach fizycznych badanych ukladéw, ich zmian pod wplywem temperatury,
przyktadanych naprezen, zewnetrznych pol magnetycznych. O naukowej wadze uzyskanych
wynikow $wiadczy stosunkowo duza liczba cytowan opublikowanych artykuléw. W mojej ocenie
zaprezentowane wyniki sa bardzo dobra wskazowka dla eksperymentatorow, ulatwiajac
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poszukiwanie odpowiednich konfiguracji materialow w celu realizacji teoretycznych
przewidywan.
Biorac pod uwage powyzsze fakty wnosze o wyrdznienie ocenianej rozprawy doktorskie;j.

Koncowa ocena

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska stanowi jednolity opis podstawowych wlasciwosci
fizycznych wybranych dwuwymiarowych uktadéw i ich heterostruktur. Tym samym stanowi
oryginalne rozwiazanie problemu naukowego. Stwierdzam, ze rozprawa doktorska mgr. Miarli
Jafari speilnia wymagania okreslone w ustawie Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.U.
z 2020 r. poz. 85 z pdin. zm.) i moze by¢ dopuszczona do dalszych etapow przewodu
doktorskiego.
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