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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Marali Jafari zatutulowanej ,Electronic,
magnetic and transport properties of selected van der Waals heterostructures”.

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska mgr Marali Jafari zostala wykonana na
Uniwersytecie im. Adama Mickiewicza w Poznaniu (Wydziat Fizyki i Astronomii) w dyscyplinie
Nauk Fizycznych w dziedzinie Nauk Scistych i Przyrodniczych. Jej promotorem byla dr hab. Anna
Dyrdatl, prof. UAM a promotorem pomocniczym dr Martin Gmitra.

Tematyka pracy koncentruje sie wokét fundamentalnych probleméw fizyki dwuwymiarowych
materialow magnetycznych oraz heterostruktur van der Waalsa. W centrum zainteresowania
znajduje sie pytanie, w jaki sposob struktura krystaliczna i elektronowa ukladéw o zredukowanej
wymiarowosci determinuje ich wlasnosci magnetyczne, transportowe oraz topologiczne. Jednym z
zasadniczych zagadnien jest stabilno$¢ uporzadkowania magnetycznego w ukladach 2D. W
kontekScie twierdzenia Mermina—Wagnera szczegdlnego znaczenia nabiera rola anizotropii
magnetycznej oraz sprzezenia spin—orbita jako mechanizméw umozliwiajacych istnienie
dlugozasiegowego porzadku w temperaturze skonczonej. Z tym wigze sie problem wyznaczania
parametréw mikroskopowych — stalych wymiany i energii anizotropii — oraz ich wplywu na
temperature Curie i charakter przejs¢ fazowych. Tematyka ta obejmuje réwniez zagadnienie
konkurencji miedzy sprzezeniem ferro- i antyferromagnetycznym w ukladach wielowarstwowych
oraz mozliwos$¢ realizacji sztucznie projektowanych konfiguracji magnetycznych w strukturach o
atomowej grubo$ci. Drugim istotnym nurtem jest inzynieria wlasnosci elektronowych i
magnetycznych poprzez czynniki zewnetrzne. Obejmuje to wplyw naprezenia mechanicznego
(strain engineering), skrecenia warstw (twistronics), domieszkowania oraz efektéw bliskoSci
(proximity) w heterostrukturach. W tym kontekscie analizowana jest wrazliwos¢ struktury
pasmowej i parametrow magnetycznych na subtelne zmiany geometrii, symetrii i hybrydyzacji
orbitali. Szczegolnie istotny jest problem sterowania stanem magnetycznym i topologicznym za
pomoca kontrolowanych modyfikacji strukturalnych, co stanowi podstawe koncepcji
funkcjonalnych materiatéw spintronicznych. Kolejnym waznym obszarem jest zwigzek miedzy
strukturg pasmowaq a zjawiskami transportowymi, w tym magnetooporem, efektami dolinowymi
oraz topologicznymi efektami Halla. W materiatach 2D, w ktoérych wystepuja silne efekty bliskosci
wymiennej i spin—orbitalnej, mozliwe staje sie generowanie nietrywialnych faz topologicznych.
Problematyka ta dotyczy zaleznoSci miedzy symetrig ukladu, inwersja pasm, sprzezeniem spin—
orbita oraz topologicznymi niezmiennikami opisujacymi stan podstawowy. Szczeg6lne znaczenie
ma mozliwos¢ przej$¢ topologicznych indukowanych zmiang konfiguracji magnetycznej badz
naprezeniem. Calo$¢ tematyki spaja konsekwentne wykorzystanie metod pierwszych zasad jako
narzedzia do iloSciowego opisu ukladow silnie skorelowanych i magnetycznych w dwoch
wymiarach. Badania te wpisuja sie w szerszy kontekst projektowania materiatéw o kontrolowanych
wiasnosciach spinowych i topologicznych, z mySla o zastosowaniach w spintronice,
nanoelektronice oraz technologiach kwantowych.

Wyniki badan Autora sg opublikowane w 4 artykulach w czasopismach recenzowanych oraz
jednym preprincie (w momencie pisania recenzji zaakceptowanym przez czasopismo). We
wszystkich przypadkach mgr Jafari jest pierwszym autorem.

Praca sklada sie z siedmiu rozdzialéw i dodatku, z czego pierwsze trzy sa wprowadzeniem w
tematyke i metodologie, pozostate natomiast przedstawiajq reprinty publikacji autora, poprzedzone
krotkimi streszczeniami (na 1-3 strony).



W krétkim wstepie (Rozdzial 1) Autor prezentuje motywacje do badan nanostruktur z
przedstawionych dalej materiatéw, oraz, co najwazniejsze, cel pracy. Jest nim odpowiedz na pytanie
w jaki sposob zaro6wno wewnetrzne, jak i indukowane przez efekt bliskosci wilasciwosci
magnetyczne, a takze zjawiska transportu tadunku i spinu, moga by¢ precyzyjnie dostrajane w
dwuwymiarowych uktadach takich jak grafen, silicen, dichalkogenki metali przejSciowych (TMDC)
oraz skrecone heterostruktury van der Waalsa oparte na grafenie.

W Rozdziale 2 Autor podaje podstawowe informacje o materiatach tworzacych nanostruktury
bedace przedmiotem badan. Cze$¢ ta jest podzielona na podrozdziaty: nt. grafenu i silicenu, nt.
magnetycznych materialbw van der Waalsa, nt. heterostruktur vdW oraz, ostatni, nt. twistroniki.
Szczegolnie podrozdzialy drugi i trzeci sq istotne ze wzgledu na tre$¢ rozprawy. Autor przedstawia
tam dos¢ krotki wstep dotyczacy materiatow magnetycznych 2D w ogoélnosci. Dalej, bardziej
szczegotowo, opisuje dwie gléwne rodziny materiatow magetnycznych 2D jakimi sa jodki chromu
(Crl; i pochodne) oraz dichalkogenki oparte o wanad (V). CzeS¢ ta jest dos¢ kompaktowa, ale
zawiera najwazniejsze informacje, wraz z bogatymi odnosnikami do literatury. Dalej przedstawione
sq podstawy modelowania wiasciwosci magnetycznych struktur vdW. Wspomniane sg tutaj metody
modelowe oparte o hamiltonian Heisenberga (z czlonami odpowiadajacymi za wymiane,
anizotropie i oddziatywanie DM), oparte o przyblizenie Sredniego potencjalu (w implementacji
DFT) oraz metody Monte Carlo. CzeS$c¢ ta jest by¢ moze nieco zbyt krétka, brakuje szczegotow dot.
metodologii — tym bardziej, ze ww. metody sa przewaznie stosowane wspoélnie. Kolejny
podrozdzial, nt. hetrostruktur vdW nie odbiega jakoScia od podrozdziatlu dot. materiatéw 2D.
Calos¢ zamyka krotki podrozdziat nt. nowej dziedziny jaka jest twistronika czyli dziat badan nad
tym, w jaki sposdb kat (tzw. skret) miedzy warstwami materialbw dwuwymiarowych moze
zmieniac ich wlasciwosci elektryczne. ROwniez ten podrozdzial nie budzi zastrzezen.

Rozdzial 3 to glowna ,,czeS¢ teoretyczna” rozprawy. W pierwszych trzech podrozdziatach Autor
przedstawia podstawy problematyki kwantowych ukladéw wielocialowych. oraz przyblizenia jakie
sq niezbedne w przypadku implementacji uzytych w jego pracy badawczej metod obliczeniowych
(jak np. przyblizenie Sredniego pola). Najdluzszy jest podrozdziat 3.3, w ktérym Autor dokladnie
(moze nawet zbyt szczegdlowo) przedstawia podstawy teorii funkcjonatu gestosci, wraz z
wyprowadzeniami. Kolejny podrozdzial zawiera szczegély DFT dotyczace modelowania
oddziatywania vdW, metody DFT+U oraz sposobu implementacji oddzialywania spin-orbita w
metodzie Kohna-Shama. Kolejny podrozdzial, 3.5, dotyczy nieco innego podejScia, mianowicie
modelowania nanostruktur w oparciu o metody ciasnego wigzania (TB) i k - p. Zawiera on bardzo
skrotowy opis hamiltonianéw TB i niskoenergetycznych stosowanych w fizyce nanostruktur i
moglby by¢ obszerniejszy. Ostatni podrozdzial, 3.6, to bardzo dobrze napisany wstep do
teoretycznego modelowania transportu elektronowego w nanostrukturach.

Nastepne rozdzialy to reprinty opublikowanych prac.

Rozdzial 4 — ,Electronic and magnetic properties of silicene monolayer under bi-axial mechanical
strain: First principles study” J. Magn. Magn. Mater. 554 (2022) 169260

W pracy przeanalizowano wplyw domieszkowania monowarstwy silicenu atomami chromu oraz
dziatania dwuosiowego naprezenia mechanicznego na jej wiasciwosci elektronowe i magnetyczne.
Rozwazono trzy konfiguracje podstawienia: monomer, dimer poziomy oraz dimer pionowy, badajac
ich stabilnos¢ strukturalng, momenty magnetyczne oraz charakter pasmowy.

Obliczenia wykonano w ramach DFT (GGA-PBE) 2z uzyciem zoptymalizowanych
pseudopotencjatbow ONCV. Wykazano, ze w zaleznosci od rodzaju podstawienia, uklad moze
przyjmowaC charakter metaliczny, poOimetaliczny lub polprzewodnikowy.  Szczegolnie
interesujagcym wynikiem jest uzyskanie szczeliny energetycznej rzedu 0.13 eV w przypadku
pionowego dimera Cr przy zerowym odksztalceniu. Analiza wplywu naprezenia wykazala, ze



moment magnetyczny w konfiguracji monomerowej i pionowej jest relatywnie odporny na
odksztatcenia, natomiast dla dimera poziomego ulega redukcji zaréwno przy Sciskaniu, jak i
rozcigganiu.

Wklad M.A. Jafari polegal na przeprowadzeniu obliczen strukturalnych i magnetycznych w funkcji
naprezenia, analizie zmian struktury pasmowej oraz momentdw magnetycznych, a takze
interpretacji wynikow w kontekscie inzynierii pasmowej i spintronicznych zastosowan silicenu.

Rozdzial 5 — ,Electronic and magnetic properties of 2D vanadium-based transition metal
dichalcogenides” Sci. Rep. 13, 20947 (2023)

Praca stanowi kompleksowe, systematyczne studium wlasciwosci elektronowych i magnetycznych
mono- oraz dwuwarstwowych dichalkogenkéw wanadu VX, (X = S, Se, Te) w fazie 2H, z
naciskiem na iloSciowe wyznaczenie parametréw mikroskopowych determinujacych stabilnos¢
uporzadkowania magnetycznego w dwoch wymiarach. Punktem wyjscia sg obliczenia z pierwszych
zasad w ramach DFT (z uwzglednieniem korekcji Coulomba U dla stanéw 3d wanadu), ktore
pozwalajg okresli¢ strukture pasmowa, momenty magnetyczne jonow V oraz energie wzgledng
réznych konfiguracji spinowych (NM, FM, AFM).

Kluczowym zagadnieniem fizycznym jest natura sprzezenia wymiennego w uktadach jedno- i
dwuwarstwowych oraz jego zalezno$¢ od rodzaju tlenowca. W szczegolnosci analizowana jest
konkurencja miedzy sprzezeniem ferromagnetycznym wewnatrz warstwy a mozliwym sprzezeniem
antyferromagnetycznym pomiedzy warstwami. Wyniki wskazuja, ze monowarstwy wszystkich
badanych materiatow stabilizujg stan ferromagnetyczny, natomiast w dwuwarstwach charakter
sprzezenia miedzywarstwowego zalezy od chemii ukladu — co czyni te systemy naturalnymi
kandydatami do realizacji dwuwymiarowych zaworow spinowych.

Na podstawie energii catkowitych dla réznych konfiguracji magnetycznych wyznaczono efektywne
parametry wymiany, ktore nastepnie wykorzystano do konstrukcji klasycznego hamiltonianu
spinowego typu Heisenberga z uwzglednieniem anizotropii magnetycznej. Umozliwito to przejscie
od mikroskopowego opisu elektronowego do opisu kolektywnych wilasnosci magnetycznych. W
dalszym etapie przeprowadzono symulacje temperatury Curie metodami Monte Carlo, analize petli
histerezy oraz wyznaczenie widm fal spinowych. Poréwnanie wynikéw analitycznych modelu
efektywnego z bezposrednimi obliczeniami numerycznymi wykazalo dobra zgodnosc,
potwierdzajqc spojnos¢ przyjetej metodologii wieloskalowej.

Istotnym elementem pracy jest rowniez analiza roli anizotropii magnetycznej jako czynnika
stabilizujgcego uporzadkowanie w uktadach 2D. Wykazano, ze wartosci temperatur Curie dla VS, i
VSe, przekraczaja temperature pokojowa, co jest zgodne z dostepnymi danymi eksperymentalnymi
i czyni te materialy perspektywicznymi dla zastosowan spintronicznych. Z kolei w przypadku VTe,,
wieksza odleglos¢ miedzyatomowa i slabsze sprzezenie wymienne prowadza do obnizenia
temperatury Curie, szczegdlnie w ukladach dwuwarstwowych.

Praca ma charakter systematyczny i porownawczy: ukazuje, w jaki spos6b zmiana tlenowca
wplywa na hybrydyzacje orbitali 3d—p, szerokoS¢ pasm, wartosci momentéw magnetycznych oraz
parametry wymiany. Dzieki potaczeniu obliczen DFT z modelowaniem efektywnym stanowi spojne
opracowanie }aczace opis mikroskopowy z makroskopowymi wlasciwosSciami magnetycznymi,
dostarczajac podstaw do projektowania dwuwymiarowych materiatbw o kontrolowanych
parametrach magnetycznych.

Wkiad M. Jafari obejmowal wykonanie obliczen DFT dla mono- i dwuwarstwowych struktur,
analize konfiguracji magnetycznych i parametrow wymiany, wspétudzial w konstrukcji modelu
efektywnego oraz interpretacje wynikbw w kontek$cie stabilnosci magnetyzmu w dwdéch
wymiarach.

Rozdzial 5 — , Effect of strain on the electronic and magnetic properties of bilayer T-phase VS,: A
first-principles study” J. Magn. Magn. Mater. 589 (2024) 171618



Publikacja poswiecona jest szczeg6towej analizie wpltywu dwuosiowego naprezenia na wiasciwosci
strukturalne, elektronowe i magnetyczne dwuwarstwowego VS, w fazie T (koordynacja
oktaedryczna). Obliczenia wykonano w ramach DFT z poprawka GGA+U (U = 2 eV) oraz
uwzglednieniem oddziatywan van der Waalsa.

Autorzy wykazali, ze naprezenie istotnie modyfikuje parametry strukturalne (odlegto$ci V-V i V—
S), co przeklada sie na zmiane parametrow magnetycznych. W szczegdlnosci energia anizotropii
magnetycznej (MAE) wykazuje wyrazng zalezno$¢ od odksztalcenia: naprezenie rozciagajace
wzmacnia anizotropie tatwej plaszczyzny, natomiast Sciskanie prowadzi do jej zaniku. Jednoczesnie
parametry wymiany i temperatura Curie ulegaja znacznemu obnizeniu przy Sciskaniu
przekraczajagcym okoto —4%. Praca ma istotne znaczenie dla projektowania dwuwymiarowych
magnetykow o sterowalnych wlasciwosciach.

Wklad M. Jafari obejmowat przeprowadzenie obliczen DFT+U, wyznaczenie parametréw wymiany
i anizotropii, analize zaleznoSci od naprezenia oraz interpretacje zmian temperatury Curie i
stabilno$ci faz magnetycznych.

Rozdzial 6 — ,,Spin valve effect in two-dimensional VSe, system” J. Magn. Magn. Mater. 548
(2022) 168921

Praca dotyczy teoretycznej analizy efektu zaworu spinowego w dwuwarstwowym dichalkogenku
VSe,. Autorzy wykazuja, ze naturalna dwuwarstwowa struktura VSe, stanowi atomowo cienki
odpowiednik klasycznego zaworu spinowego, w ktorym przejScie miedzy konfiguracja
antyrownolegly i rownolegla momentow magnetycznych prowadzi do wyraznej zmiany oporu.

W pracy przeprowadzono obliczenia struktury elektronowej w ramach DFT (z korekcja van der
Waalsa), a nastepnie, wykorzystujac formalizm Landauera i metode funkcji Greena w podejsciu
NEGF, wyznaczono przewodnictwo w geometrii pradu plynacego w plaszczyznie (CIP).
Rozwazono obie struktury krystalograficzne: faze H (AB stacking) oraz faze T (AA stacking).
Wykazano, ze przejscie z konfiguracji AFM do FM generuje istotny efekt magnetooporu zalezny od
potozenia poziomu Fermiego, a wiec mozliwy do sterowania napieciem bramki. Uzupekniajaco
przeanalizowano transport cieplny i wilasciwosci termoelektryczne, wskazujac na mozliwosc¢
uzyskania magnetotermooporu.

Wkiad M.A. Jafari obejmuje wspétudzial w obliczeniach pierwszych zasad (DFT), implementacje i
analize obliczen transportowych w formalizmie NEGF, a takze wspdtinterpretacje uzyskanych
charakterystyk magnetotransportowych w kontekscie dwuwymiarowych zaworéw spinowych.

Rozdzial 7 — ,,Exchange and spin-orbit proximity driven topological and transport phenomena in
twisted graphene/Crl, heterostructures” arXiv:2509.11670 (2025)

W pracy przedstawiono kompleksowa analize wlasciwosci elektronowych, magnetycznych i
topologicznych grafenu osadzonego na monowarstwie Crl,;. W pierwszym etapie wyznaczono taki
kat skrecenia warstw, dla ktorego stozki Diraca grafenu lokuja sie w szczelinie energetycznej Crl,,
co minimalizuje ich hybrydyzacje z pasmami podloza i pozwala na dominacje efektéw bliskosci.
Nastepnie wyprowadzono efektywny niskoenergetyczny hamiltonian opisujacy grafen pod
wplywem oddzialywan wymiennych i spin—orbitalnych, ktéry poprawnie odtwarza fizyke
heterostruktury skreconego grafenu na Crl,. Wykazano, ze uklad realizuje faze izolatora Cherna z
kwantowanym anomalnym przewodnictwem Halla. Szczeg6lowo przeanalizowano anomalny i
dolinowy efekt Halla oraz odpowiadajace im efekty Nernsta. Charakterystyczne zalamania w
przewodnictwie Halla oraz ostre maksima w wspotczynnikach Nernsta, pojawiajace sie przy
przesuwaniu poziomu chemicznego przez krawedzie kolejnych pasm, umozliwiaja bezposrednie
wyznaczenie szeroko$ci szczeliny energetycznej i rozszczepien pasm na podstawie pomiaréw
transportowych. Wykazano rowniez istotny kontrast dolinowy: szczeliny energetyczne w punktach
K i K’ roznig sie o okolo 2 meV, co pozwala — poprzez zewnetrzne pole elektryczne lub
magnetyczne — selektywnie zamykac¢ szczeline w jednej dolinie, zachowujac ja w drugiej. Otwiera



to droge do inzynierii pasm zaleznej od doliny oraz realizacji transportu jedno-dolinowego
kontrolowanego polozeniem poziomu Fermiego.

PodkreSlono takze potencjal magnetycznych heterostruktur van der Waalsa w zastosowaniach
kwantowych i spintronicznych. W szczegélnosci wykazano, ze naprezenie moze przelaczac
kwantowe anomalne przewodnictwo Halla miedzy wartoscia odpowiadajaca dwém kwantom
przewodnictwa a zerem, co sugeruje mozliwoS¢ kodowania logicznych stanéw ,1” i ,0”.
Dodatkowo omdwiono znaczenie duzego kata Rashby w skreconym grafenie na Crl;, ktory
prowadzi do blokowania spin—-ped oraz nietrywialnej polaryzacji spinowej w stanie
nierownowagowym. Taka polaryzacja moze generowa¢ momenty spinowo-orbitalne oddziatujace z
warstwg ferromagnetyczng, co ma istotne znaczenie dla dynamiki magnetyzacji i przysztych
zastosowan w urzadzeniach spinowo-orbitalnych.

Wkiad M. Jafari obejmuje wspétudziat w konstrukcji superkomorek skreconych struktur,
wykonanie i analize obliczen DFT, wspéttworzenie efektywnego modelu niskoenergetycznego oraz
analize wlasnosci topologicznych i transportowych badanego uktadu.

Rozprawa konczy sie krotkim podsumowaniem, ktore jednak nieco w zbyt malym stopniu
podkresla wage wynikow otrzymanych w publikacjach.

Atutem calej rozprawy sa bogate odniesienia do literatury, a lista referencji zawiera az 441 pozycji.

Rozprawa posiada tez dodatek dotyczacy kodoéw numerycznych uzytych przez Autora w
zamieszczonych publikacjach. Rowniez ten dodatek, moim zdaniem, powinien by¢ nieco bardziej
obszerny, aby czytelnik mogt sie dokladniej zapozna¢ z narzedziami uzytymi przez Autora, bez
koniecznosci odwotywania sie do dokumentacji.

Podsumowanie

Przedstawiony cykl pieciu publikacji stanowi spojne, konsekwentnie rozwijane i merytorycznie
dojrzate osiagniecie naukowe w obszarze fizyki dwuwymiarowych materialtow magnetycznych i
heterostruktur van der Waalsa. Autor podejmuje aktualne i fundamentalne problemy dotyczace
stabilnoSci magnetyzmu w dwoch wymiarach, roli oddzialywan wymiennych i spin—orbita, efektow
bliskoSci oraz mozliwosci inzynierii stanow topologicznych i transportowych w ukladach o
zredukowanej wymiarowosci.

Na szczegolne podkreSlenie zastuguje systematyczne powigzanie obliczen pierwszych zasad z
modelowaniem efektywnym oraz analizg zjawisk transportowych. W pracach tych nie ograniczono
sie do wyznaczenia struktury pasmowej, lecz konsekwentnie przechodzono od opisu
mikroskopowego do parametréw makroskopowych — takich jak state wymiany, energia anizotropii
magnetycznej, temperatura Curie, charakterystyki magnetooporowe czy przewodnictwo
topologiczne. Taka wieloskalowa metodologia znaczaco podnosi warto$¢ poznawczg uzyskanych
wynikow oraz ich uzytecznos¢ dla projektowania materiatéw funkcjonalnych.

Wyniki dotyczace wanadowych dichalkogenkéw wnoszg istotny wklad do dyskusji nad natura
sprzezenia miedzywarstwowego i stabilnoSciag magnetyzmu w materiatach 2D, wskazujac konkretne
mechanizmy umozliwiajace realizacje atomowo cienkich zaworéw spinowych. Z kolei badania nad
heterostrukturg grafen/Crl; rozszerzaja te problematyke na grunt topologicznej spintroniki,
pokazujac mozliwos¢ kontrolowanego przejscia miedzy faza izolatora Cherna a fazg trywialng
poprzez manipulacje katem skrecenia i naprezeniem. Tego typu wyniki maja wyrazny potencjal
oddzialywania na rozwoj dziedziny twistroniki i projektowania uktadéw o kontrolowanej topologii
pasm.

Calos¢ dorobku $wiadczy o bardzo dobrym opanowaniu zaawansowanych metod obliczeniowych
oraz umiejetnosci formutowania i rozwigzywania istotnych probleméw fizycznych. Prace te nie
tylko poszerzajq aktualng wiedze na temat magnetyzmu i zjawisk topologicznych w materiatach van
der Waalsa, lecz takze wskazujg konkretne strategie inzynierii ich wiasciwosSci. W mojej ocenie



przedstawiony zestaw publikacji stanowi wartosciowy i znaczacy wklad w rozwdj wspoétczesnej
fizyki nanostruktur oraz w pehi uzasadnia pozytywna ocene rozprawy doktorskiej.

Dlatego tez w podsumowaniu, oceniam wysoko wyniki uzyskane przez doktoranta. Wyniki sg
oryginalne i zostaly opublikowane w bardzo dobrych czasopismach.

Stwierdzam, Ze przedstawiona mi do recenzji praca spelnia wszystkie wymogi okreslone w ustawie
o stopniach naukowych i tytule naukowym stawiane rozprawom doktorskim i dlatego tez wnioskuje
o dopuszczenie mgr inz. Marali Jafari do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

Ponadto, oceniajac bardzo wysoko zawarte w rozprawie osiagniecia naukowe mgr inz. Marali
Jafari, a takze jego wysokie umiejetnosci dotyczace uzycia zaawansowanych metod obliczeniowych
w fizyce nanostruktur wnosze o wyrdznienie przedstawionej mi do oceny rozprawy (wszelkie
formalne wymagania zostaty réwniez spelnione).
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