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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Ananda Manaparambila:
“Nonequilibrium transport and Kondo correlations

in nanoscale systems”

Recenzowana rozprawa doktorska zostata wykonana w Instytucie Spintroniki
i Informacji Kwantowej na Wydziale Fizyki i Astronomii Uniwersytetu im. Adama
Mickiewicza w Poznaniu, a jej promotorem jest prof. dr hab. Ireneusz Weymann.
Rozprawa liczy 155 stron, podzielona jest na 9 rozdzialéw oraz dwa dodatki,
zawierajace wykaz osiggnie¢ naukowych Doktoranta (Dodatek A) oraz o$wiadczenia
wspoélautoréw artykuléw wchodzgcych w sklad rozprawy (Dodatek B); calosé poprzedza
spis tresci, liczaca sze$é pozycji lista artykuléw wchodzgcych w sklad recenzowanej
rozprawy doktorskiej, oraz streszczenie w jezyku angielskim. Pierwsze -cztery
rozdzialy zawierajg zwiezly opis celu pracy oraz krétkie oméwienia rozwazanych
zagadnien szczegétowych i zastosowanych metod obliczeniowych, kolejne dwa to
podsumowania otrzymanych wynikéw w jezykach angielskim i polskim. Lgcznie,
pierwsza czes¢ rozprawy, stanowigca przewodnik po publikacjach, liczy 39 stron,
i uzupelniona jest liczagcym 100 pozycji spisem literatury cytowanej. Zasadniczg czescé
(gcznie 91 stron) stanowi wspomniane 6 artykulow, w wiekszosci opublikowanych
w renomowanych czasopismach naukowych w latach 2021-24 (Scientific Reports —
1 praca, Physical Review B — 3 prace, 1 preprint upubliczniony w repozytorium
ArXiv), ktéorych Doktorant jest pierwszym autorem, za$§ wedlug zalgczonych
o$wiadczen wspéolautorow: Jego wkiad byl wiodacy, a polegal na wykonaniu
zasadniczej czeSci obliczen numerycznych, interpretacji wynikéw, i aktywnym

uczestnictwie we wszystkich etapach powstawania tekstu publikacji. Artykuly
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(oznaczone literami A-F) zostaly pogrupowane tematycznie w 3 rozdzialy, zawierajgce

od 1 do 3 publikacji Zrédtowych.

Tematem wiodgcym opisanych w rozprawie badan teoretycznych sg zjawiska
transportu ladunku elektrycznego i energii cieplnej, w tym takze zjawisko
termoelektryczne, w ukladzie zlozonym 2z elektrod metalicznych, ktére mozna
traktowa¢ w przyblizeniu jako makroskopowe rezerwuary zawierajgce gaz doskonaly
Fermiego w lokalnej ré6wnowadze termodynamicznej (kazda elektroda
charakteryzowana jest przez sobie wlasciwy potencjal chemiczny i temperature;
w przypadku elektrod magnetycznych dodatkowo gesto$é stanéw zalezy od spinu),
a ktore polaczone sg za posrednictwem jednopoziomowej kropki kwantowej,
charakteryzowanej przez energig atomowa (g;) oraz oddzialywanie elektron—elektron
typu Hubbarda (U). Dla uproszczenia analizy, sprzezenie kropki z elektrodami jest
albo idealnie symetryczne (tak jest w pracach A, B i C) albo silnie asymetryczne, co
z kolei pozwala traktowaé wplyw jednej z elektrod jako zaburzenie (prace D, E i F).
Zasadniczo, rozwazany problem jest matematycznie rownowazny modelowi domieszki
Andersona, znanemu w literaturze od wczesnych lat 60-tych XX wieku, warto jednak
podkreslié, ze rozprawa (poza artykutem A, ktory dotyczy obszaru liniowej odpowiedzi)
koncentruje sie na procesach gleboko nieréwnowagowych, kiedy réznica potencjatéw
chemicznych w elektrodach jest znaczna i zawodzg standardowe metody obliczeniowe
dla ukladéw wielocialowych, jak tzw. numeryczna grupa renormalizacji (ang.
numerical renormalization group, NRG) opracowana przez Wilsona w latach 70-tych,
czy tez poézniejsza o éwieré wieku tzw. grupa renormalizacji macierzy gestosci (ang.
density matrix renormalization group, DMRG) autorstwa White’a [na marginesie
nadmienimy, ze stosowane w obu metodach transformacje w istocie tworzg pélgrupy,
gdyz sg nieodwracalne; naturalnie z przyjeta od dziesiecioleci terminologiag
dyskutowaé¢ niepodobnal. W takiej sytuacji, konieczne bylo zastosowanie metody
hybrydowej, taczacej NRG z zalezng od czasu wersja DMRG (nazywang dalej tDMRG),
ktéra zostala opracowana zaledwie kilka lat temu (patrz: Schwarz, Weymann i in.,
Phys. Rev. Lett. 2018).

Zagadnienia szczegétowe, rozwazane w kolejnych artykulach wigczonych do

rozprawy, wygladaja nastepujaco:

W pracy A (Scientific Reports, 2021) badano przewodnictwo elektryczne,
termosile, oraz przewodnictwo cieplne (a $ci§le méwigc: jego cze$é elektronowsy)
jednopoziomowej kropki kwantowej polgczonej symetrycznie z elektrodami,

wykazujgcej dodatkowe sprzezenie typu Heisenberga ze zlokalizowanym spinem S = 1,
2



w obszarze liniowej odpowiedzi. Przy zalozeniu réwnoleglego namagnesowania
elektrod, analizowano w szczegélnosci spinowy efekt Seebecka, w obecnosci ktorego
mozliwe wydaje sie precyzyjne sterowanie prgdem spolaryzowanym spinowo

w obecno$ci gradientu temperatury.

W pracach B i C przedstawiono wyniki numeryczne dotyczgce (odpowiednio)
przewodnictwa i termosily dla kropki kwantowej, ponownie polgczonej symetrycznie
z elektrodami ferromagnetycznymi, tym razem jednak w sytuacji nieré6wnowagowe;.
Waznym wynikiem pracy B wydaje sie¢ prawo skalowania (w formie krzywej
rezonansowej) opisujace zalezno$é przewodnictwa w granicy matej réznicy potencjatéw
jako funkcji stosunku lokalnego pola magnetycznego (ktére wprowadza rozszczepienie
Zeemana poziomow kropki) do tzw. efektywnego pola wymiennego, ktore z kolei jest
funkcjg polaryzacji magnetycznej elektrody. Zaleznos¢ pozwala w szczeg6lnosci
poréwnywac¢ wyniki otrzymane w ramach metody NRG-tDMRG dla malych napiec¢
z wynikami podejscia NRG dla granicy liniowej odpowiedzi, a zatem — z jednej strony
weryfikowa¢ nowg metode, z drugiej za$ szacowaé role efektéw nieréwnowagowych.
Dalej, w pracy C wykazano w szczegélnosci obecno$é tzw. kofa Kondo na wykresie
zaleznosci indukowanego termicznie pradu od temperatur lewej i prawej elektrody;
zmiana znaku pragdu wskazuje granice obszaru, w ktérym uklad (opisany modelem

domieszki Andersona) wykazuje korelacje typu Kondo.

Prace D-F koncentrujg sie na innej sytuacji fizycznej, z ktérg mozemy mieé do
czynienia, gdy adatom lub molekula zaadsorbowana przez powierzchnie metalu lub
potprzewodnika badana jest z uzyciem igly skaningowego mikroskopu tunelowego.
Naturalne jest wowczas zalozenie, ze sprzezenie molekula—igla jest zdecydowanie
stabsze niz molekuta—powierzchnia, co pozwala na uproszczenia rachunkéw poprzez
przyjecie, ze wplyw igly na stan ukladu powierzchnia-molekula jest perturbacyjny.
Praca D poswiecona jest w przewazajgcej czesci zagadnieniu wydajnosci opisanego
ukladu jako generatora termoelektrycznego i przedstawia oszacowanie, w mysl
ktorego rozwazany uklad moze osigga¢ do 80 procent wydajnosci idealnego silnika
cieplnego dzialajacego przy zalozonych temperaturach rezerwuaréw. W pracy E
rozwazano zalezny od spinu efekt termoelektryczny, za§ w pracy F pokazano, ze
w konfiguracji z elektrodami magnetycznymi moze zachodzi¢ zjawisko kolosalnego

magnetooporu, indukowane réznicg temperatur pomiedzy elektrodami.

Pomimo szeregu koniecznych zalozen upraszczajacych nalezy uznaé, ze
w opisanych badaniach uchwycono istote zjawisk nieréwnowagowych towarzyszgcych

transportowi w ukladach nanoskopowych z korelacjami elektronowymi, a zastosowane
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metody obliczeniowe pozwalajg (a priori) osiggngé dowolng dokladno$é wyznaczenia
wielko$ci mierzalnych; przedstawiony cykl artykuléw bez watpienia wpisuje sie
w $wiatowy nurt badan nad ukladami kwantowymi o potencjalnych zastosowaniach

w elektronice, spintronice i dziedzinach pokrewnych.

Oceniajac przedlozong rozprawe warto zaznaczyé, ze czeSé wprowadzajgca
(w szczegblnodci, liczgce 30 stron rozdzialy 1.—4.) jest napisana jasno i zrozumiale,
zawiera zwiezly wykltad dotyczacy zwigzkéw modelu Andersona z modelem Kondo,
opis techniki NRG i metod pokrewnych, wraz z modyfikacjami zastosowanymi
w pracach wlgczonych do rozprawy, prezentuje takze dobrze dobrane przyklady
oryginalnych wynikéw z prac Doktoranta. Wartosciowe sg komentarze na temat metod
obliczania wielko$ci mierzalnych dla uktadéw mezo- lub nanoskopowych,
w szczegdlnosci uwaga o zwigzku wzoru Meira-Wingreena z dobrze znanym wzorem

Landauera—Biuttikera (s.8).

W omawianej czesci znalaztem tylko jedng niescisto$é merytoryczng: w metodzie
DMRG dla ukladéw w stanie réwnowagi do kolejnej iteracji brane sg wektory
odpowiadajgce najwyzszym wartoSciom wlasnym zredukowanej macierzy gestosci —
stad nazwa metody — nie za$ najnizszym energiom hamiltonianu poduktadu, patrz
s. 23. Nieco dalej, wyprowadzenie ré6wnania 4.11 z r. 4.10 (s. 24) wymaga, aby kolejne
H

n

hamiltoniany (H

1.0 H, 1) komutowaly, co nie jest oczywiste.

Drobne uchybienia natury edytorskiej nie utrudniajg znaczgco lektury pracy
(w kilku miejscach brakuje wzmianki, ze sprzezenie kropki z elektrodami jest
symetryczne — zob. np. wzor 2.2 na s.6 — i konieczne jest sieganie do prac zrédlowych;
w Podsumowaniu wskazane byloby zwiezle wyliczenia nowych wynikéw fizycznych,
ktére udalo sie otrzymacé dzieki metodzie NRG-tDMRM). Dla kompletnosci
wprowadzenia, przydaltby sie takze opis ukladu i procedury pomiarowej, pozwalajacej

wykrywaé spinowy efekt Seebecka.

Podczas lektury nasuneta mi sie lista zagadnien, z ktérych — jak przypuszczam
— przynajmniej czes¢ moze uda sie przedyskutowaé rozszerzajgc analize juz

zgromadzonych danych, tj. bez wykonywania nowych symulacji:

— W sytuacji, gdy obliczono zaréwno przewodnictwo elektryczne jak rowniez
elektronowg czesé przewodnictwa cieplnego (np. w pracy C) wartaloby wyznaczy¢
takze liczbe Lorentza i sprawdzi¢, czy istnieje zakres parametréw uktadu,

w ktorym prawo Wiedemanna—Franza dla gazu Fermiego jest w przyblizeniu



spelnione? Byé moze — w analogii do kofa Kondo — granice obszaréw o zawyzonej/

zanizonej liczbie Lorentza bedzie mozna utozsami¢ z réznymi rezimami modelu?

— W nawigzaniu do pracy B, w ktérej namagnesowanie elektrod jest réwnolegle, zas
przewodnictwo (w granicy V — 0) osigga maksimum gdy lokalne pole magnetyczne
w kropce jest dopasowane do efektywnego pola wymiany, nasuwa sig pytanie, jak
moglaby wygladaé sytuacja dla niekolinearnego namagnesowania elektrod? Czy
mozliwe jest zachowanie analogiczne do ukladu trzech polaryzatoréw liniowych

(z ktérych dwa skrajne ustawiamy prostopadle)?

— Analiza wydajnosci ukladu termoelektrycznego (praca D) prowadzona jest przy
zalozeniu, ze nie-elektronowe kanaly przewodnictwa cieplnego mozna zaniedbaé.
Chociaz dokladne policzenie fononowej czesci przewodnictwa cieplnego (lub strat
energii na promieniowanie) wymagatoby do§¢ arbitralnych zalozeri co do geometrii
ukladu wydaje sie, ze oszacowanie przynajmniej rzedu wielkosci takich strat (przy

zalozeniu realistycznych rozmiaréw i temperatur) nie powinno by¢ trudne.

Przypuszczam, ze przygotowanie pelnych odpowiedzi na niektére z powyzszych
punkt6w moze okazaé si¢ pracochlonne; na publicznej oczekuj¢ zatem raczej krétkich
komentarzy do zarysowanych probleméw, w szczegélnoSci — czy Doktorant uwaza je

za rozwigzywalne w ramach poznanych metod numerycznych?

Podsumowujac, lektura doktoratu sprawila mi sporg przyjemnos¢, uwazam
takze, ze oceniany tekst dowodzi glebokiego zrozumienia poruszonych zagadnien
fizycznych, a przy tym wpisuje si¢ w wazny kierunek badaf wspélczesnej fizyki
materii skondensowanej. Jestem przekonany, ze przedlozona mi do oceny
rozprawa spelnia wszelkie ustawowe i zwyczajowe wymagania stawiane
pracom doktorskim i wnosze o dopuszczenie doktoranta do dalszych etapow

postepowania doktorskiego.

Mesgor_

Prof. Adam Rycerz
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