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4 Wskazanie osiggniecia wynikajgcego z art. 16 ust. 2 ustawy z
dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule nauko-
wym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki

Jako osiggniecie naukowe przedstawiam cykl 8 artykuléw naukowych opublikowanych w latach
2016-2025 na temat ”WtasnoSci spinowo-orbitalne materialéw van der Waalsa”.

H1 Marcin Kurpas, Martin Gmitra, and Jaroslav Fabian, Spin-orbit coupling and spin

relaxation in phosphorene: Intrinsic versus extrinsic effects, Physical Review B,
94, 155423 (2016); Impact factor: 3.836

H2 Ahmet Avsar, Jun Y. Tan, Marcin Kurpas, Martin Gmitra, Kenji Watanabe, Takashi
Taniguchi, Jaroslav Fabian and Barbaros Ozyilmaz, Gate-tunable black phosphorus

spin valve with nanosecond spin lifetimes, Nature Physics 13,888 (2017); Impact
Factor : 22.727

H3 Marcin Kurpas, Martin Gmitra, Jaroslav Fabian, Spin properties of black phosphorus

and phosphorene, and their prospects for spin calorics, J. Phys. D: Appl. Phys.
51 174001 (2018); Impact Factor: 2.588

H4 Marcin Kurpas, and Jaroslav Fabian, Intrinsic and extrinsic spin-orbit coupling and

spin relaxation in monolayer PtSe2, Physical Review B 103, 125409 (2021); Impact
Factor: 3.78

H5 Marcin Kurpas, Paulo E. Faria Junior, Martin Gmitra, Jaroslav Fabian, Spin-orbit co-

upling in elemental two-dimensional materials, Physical Review B 100, 125422
(2019); Impact Factor: 3.62

H6 Paulina Jureczko, Jozef Hanis, Paulo E. Faria Junior, Martin Gmitra, and Marcin Kurpas

Probing type-II Ising pairing using the spin-mixing parameter. Physical Review
B 109, 165428 (2024); Impact Factor: 3.7

H7 Marcin Kurpas, Proximity spin-orbit coupling in a small-diameter armchair car-
bon nanotube on monolayer bismuthene, Physical Review B 108 (19), 195408 (2024);
Impact Factor: 3.7

H8 Marcin Kurpas, Marko Milivojevi¢, Martin Gmitra, Armchair carbon nanotube on Pt

and hBN/Pt: From strong metallic contact to coherent spin transport regime,
Physical Review B 111, 035402 (2025); Impact Factor: 3.7
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Sumaryczny Impact Factor H1-HS8: 47.651

Os$wiadczenia indywidualnego wkladu habilitanta oraz wspotautoréw w powstanie prac H1-
HS8 sa dotaczone do wniosku.

4.1 Wstep

Powstaniu nowych nurtéow fizyki zwykle towarzysza przetomowe odkrycia. W fizyce ciala stale-
go, jednym z takich odkryé bylo wyizolowanie przez A. Geima i K. Novoselova pojedynczych
warstw grafenowych [1]. Odkrycie to przelamalo wieloletnie przekonanie, ze materialty dwuwy-
miarowe (2D) nie moga istnie¢ z powodu twierdzenia Mermina—Wagnera [2]. Obecnie wiadomo,
ze rzeczywiste probki grafenu — o skonczonych rozmiarach i z naturalnymi deformacjami sieci
— nie naruszaja tego twierdzenia, co umozliwia istnienie stabilnych faz 2D.

Badania transportowe grafenu, w tym eksperymentalna weryfikacja liniowej dyspersji Diraca
[3, 4], wykazaly, ze wlasnosci elektronowe materialéw 2D sa odporne na niedoskonatosci struk-
turalne i ograniczong wielkos¢ probek. Otworzylo to droge do gwaltownego rozwoju badan nad
materialami dwuwymiarowymi w fizyce ciala stalego, inzynierii materiatowej i spintronice [5, 6].

W ciagu dwoéch dekad od odkrycia grafenu rodzina materialéw 2D rozrosta sie do setek
uktadéw przewidywanych jako stabilne na podstawie obliczen ab initio [7, 8]. Obejmuje ona
materialy o szerokim spektrum wtasciwosci — od metali i pétprzewodnikéw po izolatory, uktady
magnetyczne i nadprzewodniki [9, 10]. Tak duza réznorodno$é czyni materialy 2D atrakcyjna
platforma zaréwno do badan podstawowych, jak i do rozwoju technologii kwantowych [11] oraz
spintroniki [12].

Glownym celem badan habilitanta bylo poznanie wybranych wlasciwosci atomowo cienkich
materialow van der Waalsa w kontekécie ich zastosowan spintronicznych. Centralnym zagadnie-
niem byta analiza oddzialywania spin—orbita (SO), ktére — obok oddzialywania wymiany —
stanowi podstawowy mechanizm kontroli stanu spinowego elektronu. Cykl prac sktadajacych sie
na osiagniecie naukowe podzielono na dwie grupy tematyczne, potaczone wspélnym motywem,
ktorym jest oddzialtywanie SO. W kazdej z grup przedstawiono motywacje badawcza oraz nie-
zbedne tlo teoretyczne pozwalajace umiejscowi¢ wyniki w aktualnym stanie wiedzy. Badania
oparto na obliczeniach z zasad pierwszych w ramach teorii funkcjonatu gestosci (DFT), wspiera-
nych analiza symetrii i modelami efektywnymi. Pozwolito to zaréwno na niezalezng weryfikacje
wynikow numerycznych, jak i na identyfikacje kluczowych mechanizméw odpowiedzialnych za
obserwowane zjawiska.

4.2 (Oddzialywanie SO i relaksacja spinu w materiatach 2D

W spintronice, obok ladunku elektronu fundamentalna role odgrywa takze jego spin [12, 13].
Noénikiem informacji jest magnetyzacja bedaca makroskopowym odpowiednikiem spinu. Natu-
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ralnym wymogiem jest zatem, aby éredni czas zaniku mangetyzacji, tzw. czas relaksacji spinu 75
okredlajacy skale czasowa zwigzang z przechowywaniem informacji, byt odpowiednio diugi.
Procesy relaksacji spinu moga wynika¢ z wielu mechanizméw, m.in. rozpraszania na do-
mieszkach lub defektach magnetycznych [14, 15, 16], oddzialywan elektron—elektron [17], elek-
tron-dziura (mechanizm Bir-Pikus) w silnie dziurowo domieszkowanych péiprzewodnikach [18,
12] czy oddzialywania nadsubtelnego [19]. W materiatach niemagnetycznych, pozbawionych zlo-
kalizowanych momentéw magnetycznych, dominujaca role odgrywaja dwa mechanizmy: Elliot-
ta—Yafeta (EY) [20, 21] oraz Dyaknonova—Perela (DP) [22, 23]. Oba lacza relaksacje spinu z
obecnoscig oddzialywania spin—orbita oraz procesami rozpraszania pedu, stanowigc podstawe
wspblczesnego opisu dynamiki spinowej w materiatach niemagnetycznych [12, 24].

Mechanizm Elliotta-Yafeta
Elliott pokazal [20], ze prawdopodobiefistwo zmiany kierunku spinu 7,1 jest proporcjolanlne do
prawdopodobienstwa rozpraszania pedu 7, I pomnozonego przez tzw. parametr mieszania spinu
b2
-1 2_—1
Toey = ab T, ", (1)

gdzie a jest empirycznym parametrem z przedziatu 1-10 [25], a b? jest uérednionym po po-
wierzchni Fermiego parametrem mieszania spinu b* = (b%) rs.

Zrédlem niezerowej wartosci b jest wewnetrzne (intrinsic) oddziatywanie SO, ktére miesza
amplitudy stanéw spinowych T i |, wskutek czego stany Blocha nie sa juz czystymi spinorami

Gh@) = [0, 0] 1) + bolr)] )] e,
Ghr) = [an @) 1) = by ()] 1)] e,

gdzie n jest indeksem pasma, a zespolone amplitudy a, k(r) i b, k(r) sa funkcjami okresowymi

(2)

sieci. Z réwnania (2) wynika, ze wgvk(r) i wﬁ,k(ﬂ sa mieszaninami czystych stanéw spinowych
(Pauliego) | 1) i] |). Znaczenie etykiet 1} i |} w indeksie gérnym, ktére oznaczaja dwa ortogonalne
stany zdegenerowane, staje sie jasne, jesli SOC jest stabym zaburzeniem. Wéwczas, zgodnie z
konwencja, a ~ 1, podczas gdy zaburzenie generuje mala amplitude b ~ A\/AE, przeciwnego
spinu, gdzie A jest stala sprzezenia SO, a AE typowa szerokoscia pasma [20].

Parametr mieszania spinu bi,k jest zdefiniowany jako [26]

Bac= [ Pouaclr) P, ©

gdzie calkowanie przebiega po calej komérce elementarnej. Dla czastek o spinie 1/2 parametr
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bi,k mozna zdefiniowaé jako odchylke od nominalnej wartosci oczekiwanej spinu [26]

1 o _ o
b%,k,é - 5 - ‘(q/}k,n,s"ss‘wk,n,s”? (4)

gdzie, o = {11, |}, a jednostkowy wektor § definiuje o§ kwantyzacji spinu. Dla stanéw znorma-
lizowanych 0 < b% . < 0.5, gdzie b%né = 0.5 odpowiada calkowicie zmieszanym spinom, tzn.,

n
|ank,s(r)] = |byx(r)|, podczas gdy bim,é = 0 stany (2) sa czystymi spinorami.

Mechanizm Dyakonova-Perela

Mechanizm relaksacji spinu DP aktywowany jest przez zewnetrzne sprzezenie SO wynikajace ze
zlamania symetry inwersji struktury, na przyklad przez obecno$é¢ substratu lub prostopadiego
pola elektrycznego. Pojawiajace sie na skutek ztamania symetrii pola spin-orbitalne Qy sg zré-
dlem precesji sktadowych spinu prostopadtych do wektora 2, co prowadzi do dekoherencji i
randomizacji spinu, a w efekcie do zaniku magnetyzacji. llosciowo, wptyw mechanizmu DP na
relaksacje spinu daje si¢ oszacowaé na podstawie zaleznosci [12]

Ts_,LIDP,z' ~ Tp(Qk — Ok i) rs, (5)

gdzie i oznacza kierunek skltadowej spinu S;, i = {z,y, z}. Wzdr (5) jest stuszny dla rezimu tzw.
zwezenia ruchowego (ang. motional narrowing), gdy kat precesji pomiedzy kolejnymi zdarzeniami
rozpraszania pedu jest matly.

W obu mechanizmach $rednie wartoéci b? i (QF — QIQ”> F§ Mozna wyznaczy¢ numerycznie.
Pozwala to na oszacowanie indywidualnych wkladéw od mechanizméw EY i DP do relaksacji
spinu utatwiajac analize i interpretacje danych eksperymentalnych.

Wiedza na temat relaksacji spinu w materiatach Van der Waalsa jest stosunkowo uboga.
Eksperymenty z wstrzykiwaniem spinu wymagaja ultraczulej aparatury, bardzo dobrej jakosci
prébek oraz duzego do$wiadczenia w pracy z materiatlami 2D (tzw. know how). Wymagania
te moga spelnié nieliczne laboratoria na $wiecie. Z tego wzgledu rola badan teoretycznych jest
nieoceniona, gdyz stosunkowo malym kosztem, w poréwnaniu do technik eksperymentalnych,
pozwalaja one z dobra dokladnoscig przewidzie¢ wlasnosci oraz potencjal aplikacyjny materia-
tow.

4.2.1 Oddzialywanie SO i relaksacja spinu w czarnym fosforze

W pracach H1-H3 podjeliémy problem oddzialywania SO oraz relaksacji spinu w czarnym
fosforze. Badania rozpoczeliSmy od jednowarstwowego czarnego fosforu, tzw. fosforenu, o czym
traktuje praca H1.

Fosforen jest materialem poétprzewodnikowym o znacznej przerwie energetycznej ok. 2.1eV
[27, 28, 29, 30]. Charakteryzuje sie on wyjatkowo duza ruchliwoscia no$nikéw, rzedu 1000
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Rysunek 1: Struktura krystaliczna jednowarstwowego czarnego fosforu wraz z oznaczona osia
obrotu Cy, plaszczyzami odbicia o, oraz poprzecznym polem elektrycznym E. Kolorem czerwo-
nym oznaczono atomy wchodzace w sktad komoérki elementarnej. Rysunek z pracy H1.

em?V 157! w temperaturze pokojowej [28, 30, 31]. Wraz z naturalna przerwa energetyczna
stawia go jako potencjalnie atrakcyjny material w aplikacjach. Ponadto, stabe sprzezenie SO
atomu fosforu, na poziomie dziesiatek meV [32] sugeruje dlugie czasy relaksacji spinu w fosfore-
nie. Struktura krystaliczna monowarstwy czarnego fosforu, przypomina pomarszczona strukture
plastra miodu (Rysunek 1). Mozna ja rozpatrywaé jako uktad dwuwarstwowy, w ktérym war-
stwa dolna i gérna tworzg tancuchy typu zygzag o silnej energii wigzania. Lancuchy te potaczone
sg znacznie stabszymi wigzaniami w kierunku brzegu typu fotel. Ta nieréwnowaga energii wia-
zania powoduje anizotropie struktury krystalicznej, ktora przeklada sie na silnie anizotropowe
wlasnosci elektronowe czarnego fosforu [29, 30, 33]. Podobnie jak prébka objetosciowa, sieé¢ kry-
staliczna monowarstwy opisana jest centrosymetryczna punktowa grupa symetrii Doj. Mozna
sie zatem spodziewal, ze relaksacja spinu w fosforenie bedzie zdominowana przez mechanizm
EY, a mechanizm DP bedzie miat drugorzedny wplyw na czas zaniku magnetyzacji.

Obliczenia numeryczne w pracy H1 przeprowadziliSmy przy uzyciu pakietu Wien2K, w kto-
rym zaimplementowalidémy procedury do obliczen parametru mieszania spinu bi. Na czas pro-
wadzenia badan by! to jedyny z testowanych przez nas kodéw, ktéry poprawnie oddawal de-
generacje stanéw spinowych fosforenu *!. W obliczeniach zastosowaliémy podejscie LDA (ang.
Local Density Approximation) uzupelnione przez zmodyfikowany potencjal Becke-Johnsona [34]
(mBJ) sparametryzowany tak, aby przerwa pasmowa w punkcie I' pierwszej strefy Brillouina by-
ta zblizona do wartosci eksperymentalnych [30].

Obliczenia struktury pasmowej wykazaty, ze struktura elektronowa charakteryzuje si¢ silng
anizotropia, w szczegolnosci dla pasma dziurowego. W kierunku k, (wzdluz brzegu zygzag) brzeg
pasma walencyjnego fosforenu jest praktycznie plaski, w odréznieniu od kierunku k, (wzdiuz
brzegu fotel), dla ktérego dyspersja jest w przyblzeniu paraboliczna. Powoduje to silng anizotro-
pie masy efektywnej, co stoi w zgodzie z wezesniejszymi doniesieniami literaturowymi [29, 30, 35].
Nasze wyniki wskazuja na bezposredni charakter przerwy, co powigzaliémy z przyjetym funkcjo-
natem wymienno-korelacyjnym (LDA+mBJ). Sprawdzilidmy, ze uzywajac funkcjonaléw GGA

!Brak degeneracji spinowej w przypadku obecnoéci symetrii w niektérych kodach DFT wynikal z niesymor-
ficznej symetrii sieci i problemami z jednoznacznym rozpoznaniem tych symetrii.
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(PBE, PBEsol) przerwa ma charakter skos$ny, cho¢ réznica energii pomiedzy maksimum pasma
a jego brzegiem w punkcie I' wynosi ok 40 meV. Doniesienia literaturowe nie sg jednak w pelni
zgodne co do charakteru przerwy w fosforenie [32, 35].
Nastepnie dokonalismy charakterystyki oddziatywania SO. Wartosé rozszczepien spin-orbitalnych

w punkcie I' pierwszej strefy Brillouina jest rzedu 20 meV, co odzwierciedla stabe sprzezenie SO
w atomie fosforu (liczba atomowa Z = 15). Obliczone wartosci parametru mieszania spinu b3 dla
pasma walencyjnego i przewodnictwaw w calej pierwszej strefie Brillouina zawieraja sie w zakre-
sie 107°-10~* niezaleznie od wyboru osi kwantowania spinu. Wyjatek stanowig okolice punktéw
degeneracji orbitalnej, dla ktérych bi ~ 1. Obszary te sa jednak poza typowym zasiegiem do-
mieszkowania i nie powinny odgrywac istotnej roli w rozpraszaniu spinu.

W eksperymentach z wstrzykiwaniem

) S . spinu (ang. spin injection) wklad do
o g-{ a) w35 b)  zigzag — transportu/dyfuzji spinu maja zwykle
— = armchair ==~
D Ty 8 perp. - noéniki z bliskiego otoczenia brzegu pa-
W —————— ¥ sma. Mimo iz kanal transportowy jest
2 S S S 2 T T T 1 2o :
0 2 4 6 8 10 0 2 4 6 8 1o zwykle kwazi jednowymiarowy, proces
n [10%em?) n [10'2em?] dyfuzji spinu odbywa sie z uwzgled-
1.2 0.6 . . . ,
— 14 dgag— ¢) A —os4d) nieniem rozpraszania pedu w dwdch
'.‘w _| armchair === v,—m 47 ]
£ g‘g_ perp. —— £ 8'3_ - przestrzennych wymiarach. Aby popraw-
504 ] 5 0.2+ N nie odda¢ nature rzeczywistego proce-
Wood 7  Laem" ¥ g S eeemmT .. .z
02 Ol su transferu magnetyzacji wyznaczyliSmy
T T T T T I T T T T
0 2 4 6 810 0 2 4 6 8 10 warto$ci parametru b? urednione po kon-
n [10'2cm2) n [10'2cm2)

turze Fermiego dla réznych wartosci kon-

Rysunek 2: Prawdopodobienstwo rozpraszania spinu centracji nosnikéw (poziomu Fermiego).
Elliotta-Yafeta 7, 5y oraz Dyakonowa-Perela 7.}, Obliczenia przeprowadziliémy dla trzech
w jednowarstwowifm czarnym fosforze w funkcji kon- kierunkéw osi kwantyzacji spinu zgod-
centracji no$nikéw dla pasma walencyjnego (kolumna nych z osiami ukladu kartezjanskiego.
lewa) oraz przewodnictwa (kolumna prawa) oraz dla  Dzieki temu uzyskaliémy weglad w anizo-
trzech osi kwantowanis spinu. Wartosci 7 ]%P obli-
czone sa dla amplitudy pola F' = 1V /nm. Zjaadapto—
wane z pracy H1.

tropie parametru b?.

Na podstawie obliczonych wartoéci b
oszacowaliSmy 7g, zakladajac staly i izo-
tropowy sredni czas rozpraszania pedu 7,
na typowym poziomie 100 fs. Pokazaliémy (Rysunek 2 a),b)), ze mechanizm EY pozwala na za-
obserwowanie prawie nanosekundowych czaséw relaksacji spinu w monowarstwie czarnego fos-
foru. Przy zalozeniu izotropowego 7, najsilniej rozpraszany jest spin skierowany prostopadle do
plaszczyzny materiatu, prawie dwukrotnie silniej niz dla polaryzacji w ptaszczyznie materiatu.
Ten sam kierunek anizotropii b? uzyskano w pracy [35], przy czym anizotropia jest dwukrotnie
wieksza niz ta uzyskana w naszych obliczeniach.
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W pracy H1 badaliémy takze zewnetrzne oddzialywanie aktywowane przez przytozenie po-
przecznego pola elektrycznego E, (Rysunek 1). Obecno$é pola elektrycznego lamie symetrie
inwersji struktury i prowadzi do powstania oddzialywania SO typu Rashby [36], ktére usuwa
degeneracje standéw spinowych. Dla symetrii uktadu Cs, efektywny dwupasmowy hamiltonian
SO Rashby ma postaé:

Hy, = a(oyky — o5ky) +y(oyke + 04ky) (6)

Na podstawie obliczert DF'T dopasowalismy parametry hamiltonianu (6) w poblizu brzegéw pasm
walencyjnych i przewodnictwa, co pozwolilo nam zbada¢ anizotropie tego oddzialtywania. W od-
réznieniu od pracy [32], nasze wyniki nie wykazaly silnej anizotropii w pasémie przewodnictwa, a
jedynie w pasmie walencyjnym. Zrédlem tej rozbieznosci jest zastosowany funkcjonal wymienno-
korelacyjny oraz zwiazany z nim rozmiar przerwy pasmowej. W pracy [32] rozmiar przerwy byl
na poziomie 1eV, podczas gdy przerwa energetyczna w naszych obliczeniach zblizona byta do
wartosci eksperymentalnej ~2eV. Wplyw przerwy pasmowej na efektywne oddzialywanie SO w
pasmie jest zrozumialy, gdyz efektywne oddziatywanie SO w pasmie n jest wynikiem oddziaty-
wania tego pasma z innymi w tym samym punkcie k strefy Brillouina

)\so,n ~ Z <wn,k

m¥#n

Hso|¢m,k>/(En - Em) (7)
Z hamiltonianu (6) mozna wyprowadzi¢ nastepujaca postaé¢ pél spin-orbitalnych

op = Mo e

o (8)
4o+ 7)?

2 _

Qy - h2 <k9”>2’

02 =Q2 + Qz, przy uzyciu ktérych oszacowaliSmy czas rozpraszania spinu 75 pp dla réznych
kierunkéw polaryzacji.

Otrzymane czasy relaksacji DP 75 pp sa w przyblizeniu o rzad dtuzsze od 75 gy (Rysunek 2
¢),d)) wskazujac na dominujacy wklad mechanizmu EY do rozpraszania spinu w fosforenie. W
odréznieniu od 7, gy gdzie najdluzsze czasy relaksacji dla elektronéw walencyjnych wykazuje
polaryzacja w kierunku zygzag, dla mechanizmu DP najstabiej rozpraszane sa spiny spolaryzo-
wane w kierunku fotel. Dla elektronéw przewodnictwa kierunki anizotropii 75 sa takie same dla
obu mechanizméw.

W pracy H1 rozwazyliSmy takze kilka scenariuszy eksperymentalnych poréwnujac czasy
relaksacji EY i DP dla réznych wartosci poprzecznego pola elektrycznego E. PokazaliSmy, ze

2 mechanizm

dla pdl elektrycznych E, < 2V/nm oraz koncentracji noénikéw n < 5- 102 cm™
EY ustala dolne ograniczenie na 7. Dla wigkszych wartosci n oraz E, oba mechanizmy staja sie

jednakowo istotne. Trzeba jednak podkresli¢, Ze pola poprzeczne o wartosciach kilku V/nm sa
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Rysunek 3: Parametr mieszania spinu w czarnym fosforze. a) Eksperymentalne wyniki czasu
rozpraszania pedu 7, i czasu rozpraszania spinu 75 oraz odpowiadajaca im warto$¢ b2 ~ Tp/Ts-
Identyczna zalezno$¢ temperaturowa 7, i 75 wskazuje na mechanizm EY jako dominujacy re-
laksacje spinu. b) Parametr mieszania spinu b> w funkcji koncentracji noénikéw na podstawie
obliczen DFT dla prébki objetoéciowej i dla trzech osi kwantowania spinu: zygzag (z), fotel (y)
i w kierunku prostopadlym do plaszczyzny 2D (z); ¢) To samo co na b) ale dla monowarstwy
czarnego fosforu. Zadaptowane z prac H1 i H2.

bardzo silnymi polami wykraczajacymi poza typowe wartosci eksperymentalne [37].

Praca H2 jest kontynuacja badan nad relaksacja spinu w czarnym fosforze. Wraz z grupa
fizykéw eksperymentalnych z Politechniki Federalnej w Lozannie (EPFL) i Narodowego Uniwer-
sytetu Singapurskiego (NUS) badaliémy relaksacje spinu w wielowarstwowym czarnym fosforze.
Badania eksperymentalne obejmowaly elektryczne wprowadzanie, transport, precesje i detekcje
spinu. Ze wzgledu na duzg reaktywnosé chemiczna czarnego fosforu, w eksperymencie zwykle
wykorzystuje sie uktady kilkuwarstwowe. Pozwala to na uzyskanie strukturalnie stabilnej probki
i zapewnia odpowiednio silna odpowiedZ uktadu [38, 39]. W naszym przypadku badane byly
prébki o gruboéci 5nm, co odpowiada okoto 9-10 monowarstwom. W geometrii nielokalnego
zaworu spinowego zmierzono precesje spinowg Hanle, przy ustalonym kierunku polaryzacji ma-
gnetyzacji wzdluz brzegu fotel czarnego fosforu [kierunek y na Rys. 3 b)], z ktérej uzyskano czas
relaksacji spinu 7.

Rysunek 3 a) przedstawia wartosci 7y, 7, w funkeji temperatury otrzymane w eksperymencie.
Czasy relaksacji spinu sg rzedu nanosekund, przy typowych wartosciach 7, = 0.1 — 0.2 ps, co su-
geruje staby stopien rozpraszania spinu w czarnym fosforze. Jednoczesnie, identyczna zmienno$é
temperaturowa 75 i 7,z wskazuje na mechanizm EY jako dominujacy proces relaksacji spinu
(patrz Réwnanie (1)), potwierdzajac nasze teoretyczne przewidywania z pracy H1. Wartosé
parametru b* mozna odczytaé ze stosunku 7,/7s, przyjmujac w Réwnaniu (1) o = 1, co daje

11



M. Kurpas Autoreferat

b2 ~ 5-107°, w duzym zakresie temperatur. Sa to wartoéci mniejsze niz nasze oszacowania
dla jednowarstwowego czarnego fosforu. Réznica ta moze czesciowo wynikaé¢ z odmiennosci po-
miedzy prébkami teoretycznymi i eksperymentalnymi, ich strukturami pasmowymi oraz innymi
wielko$ciami wykorzystywanymi do przeliczania nielokalnego oporu na czas zycia spinu. Posta-
nowiliémy jednak zbadaé parametr mieszania spinu b? w ukladzie bardziej zblizonym do prébki
eksperymentalnej niz monowarstwa z uwagi na wyjatkowo silna zalezno$é¢ przerwy pasmowej
czarnego fosforu E, od liczby warstw N, E, ~ E1;,/N®T [28]. Dla 10 warstw przerwa pasmowa
wynosi przyblizeniu 0.39 eV co odpowiada juz praktycznie wartosci przerwy w probce objetoscio-
wej 0.33eV [40]. UznaliSmy zatem za uzasadnione przeprowadzenie obliczenn numerycznych dla
objetosciowego czarnego fosforu. Podobnie jak dla monowarstwy, w obliczeniach numerycznych
DFT zastosowaliémy podejscie obliczeniowe LDA+mBJ [34] przyjmujac parametryzacje poten-
cjalu mBJ pozwalajacg na odtworzenie eksperymentalnej przerwy pasmowej F, ~ 0.338eV.

Wiyniki obliczen parametru b? zawarte w pracy H2 pokazuja, ze wartoéci b? dla elektronéw
przewodnictwa prébki objetosciowej (Rysunek 3 b)), sa okolo péltora razy mniejsze niz dla jednej
warstwy (Rysunek 3 ¢)), i pozostaja w bardzo dobrej zgodzie z wynikami eksperymentalnymi.
Wynik ten wskazuje na dobra doktadno$é¢ obliczen DFT w opisie oddzialywania SO w czarnym
fosforze.

W pracy H3 dokonaliémy doktadniejszego poréwnania rozpraszania spinu pomiedzy mono-
warstwa (fosforenem) a objetosciowym czarnym fosforem. Stanowi ona uzupelnienie prac H1
i H2 o przypadki silnego domieszkowania. PokazaliSmy, ze w prébce objetosciowej zalezno$é
b? od poziomu Fermiego jest praktycznie nieistotna. W przedziale poziomu Fermiego 0-80 meV
(znacznie wickszym niz rozwazany w pracy H2) mierzac od brzegu pasma, parametr b? zmienia
sie w zakresie mniejszym niz 20%. Wynika to bezpos$rednio ze struktury pasmowej w pobli-
zu przerwy pasmowej: wktad w kontur Fermiego daje tylko jedno pasmo dobrze odseparowane
energetycznie od pozostalych w calym zakresie zmian poziomu Fermiego. Mozna zatem z do-
brym przyblizeniem stwierdzi¢, powotujac si¢ na perturbacyjny charakter oddziatywania SO, ze
efektywne sprzezenie SO w tych pasmach AS// = const. w calym zakresie rozwazanych energii.

W monowarstwie struktura pasmowa w poblizu brzegéw pasma jest znacznie bogatsza, szcze-
gblnie w pasmie przewodnictwa. Skutkuje to silniejszym efektywnym oddzialywaniem SO w
pasmach w poblizu przerwy oraz bardziej skomplikowanym konturem Fermiego, ktéry moze
wplywaé na wartoéé éredniego b2. W pracy H3 pokazaliémy, ze okolo 50meV od brzegu pa-
sma przewodnictwa pojawia sie kolejne pasmo, ktérego brzeg znajduje sie w znacznej odlegtosci
od centrum strefy. Oddzialywanie SO w tym pasmie jest inne niz w konturze wokét punktu I'
co jest odzwierciedlone w wartoéciach b - gdy poziom Fermiego osiaga brzeg drugiego pasma
obserwujemy nieciagla zmiane b? dla osi kwantowania w plaszczyznie fosforenu (Rys. 4).

Nasze wyniki uwypuklaja wplyw skomplikowanej natury oddzialywania SO w strukturze
pasmowej wynikajacej z symetrii i topologii pasm na parametr b>. W pracy A3 pokazali$my,

ze zmiany topologii pasm wywolane naprezeniem mogg odwrécié¢ anizotropie parametru b. Co
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Rysunek 4: Parametr mieszania spinu b? w fosforenie w fukcji poziomu Fermiego Er dla pasma
walencyjnego (VB) oraz przewodnictwa (CB). Zaadaptowane z pracy H3.

wiecej, dla naprezenia rozciagajacego o wartosci ok. 1.2% i zlamanej symetrii inwersji pasmo
przewodnictwa wykazuje trwala teksture spinowa, co skutecznie eliminuje mechanizm DP dla
wybranego kierunku spinu. Pracy tej habilitant nie zawart w cyklu prac sktadajacych sie na
osiggniecie naukowe, mimo stworzenia koncepcji pracy i czynnego wktadu w jej tworzenie. Bedzie
ona stanowita czesé dorobku do rozprawy doktorskiej pierwszego autora, ktérego habilitant jest

promotorem pomocniczym.

4.2.2 Oddzialywanie SO jednoelementowych materiatach 2D

Wyniki prac H1-H3 sklonity habilitanta do rozszerzenia badan nad oddzialtywaniem SO w
materiatach 2D. W pracy H4 zbadaliSmy efekty relatywistyczne oraz parametr mieszania spinu
b? w materiatach grupy 14 i 15 ukladu okresowego. Badania rozpoczeliémy od grafenu, ktéry
jest jedynym materialem 2D o tak dobrze zbadanych wtasciwosciach.

Znikome oddzialywanie SO w grafenie [41, 42] w polaczeniu z symetria odbicia lustrzanego
sieci wzgledem plaszczyzny o pozwala na efektywny opis oddzialywania SO w pasmach Diraca

hamiltonianem [43]
Hy, = at,0,5,. 9)

Stany wtasne hamiltonianu (9) sa stanami wlasnymi operatora spinu S, o wartosciach wlasnych
+h/2, wobec czego parametr mieszania spinu b?> = 0. Wynik ten mozna uzasadnié¢ obecnoscig
plaszczyzny odbicia lustrzanego oy, sieci grafenu, ktéra narzuca (S;) = (S,) = 0. Wynik ten
mozna zinterpretowaé nastepujaco: poniewaz spin nie moze odchylié¢ sie od osi kwantowania (z),
jego dlugoéé jest zachowana, z czego wynika b? = 0.

Wiyniki przeprowadzonych przez nas obliczenn numerycznych parametru b? wskazywaly jed-
nak na b> # 0. Uzyskane wartoéci parametru b? byly rzedu 1077, co w $wietle argumentéw
symetrii przedstawionych powyzej wzbudzilo nasze podejrzenia, szczegdlnie ze tak mata liczba
moze sugerowaé problem numerycznej precyzji. Warto w tym punkcie nadmienié, ze b? # 0
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wzbudzito takze watpliwoséci wsrod naukowcdéw zajmujacych sie oddzialywaniem SO w grafenie.
UznaliSmy wiec, ze potrzebna jest glebsza analiza problemu na poziomie bardziej fundamental-
nym.

W pracy H4 pokazalidémy, ze mieszanie spinu w pasmach grafenu jest mozliwe bez tamania
wewnetrznych symetrii. Uzywajac wielopasmowej teorii k - p pokazalidmy, ze wewnatrzpasmowe
oddziatywanie SO pomiedzy pasmami stozka Diraca (o nieredukowalnych reprezentacjach I'°),
otwiera przerwe spin-orbitalna, lecz nie prowadzi do mieszania spinu. Wktad do b pochodzi od
elementéw macierzowych (I°|H,o|T'%/6?) hamiltonianu SO, gdzie stany ket reprezentuja nizej
polozone pasma zbudowane z orbitali p,, wegla, co schematycznie przedstawia Rysunek 5.

Efekt mieszania spinu jest wiec mozliwy do zaobser-
wowania tylko w przypadku modeli wielopasmowych, a
jego interpretacja jest nastepujaca: w modelach wielo-
pasmowych z miedzypasmowymi oddzialywaniami po-
miedzy spinowymi stopniami swobody, takimi jak od-

dziatywanie SO, spin w pojedynczym pasmie nie jest
without only intraband  intrabandand  juz wielko$cia zachowana (ani dobra liczba kwantowa).
SOC Soc¢ interband SOC 4\ fi007anie spinu objawia si¢ redukcja (S.), przy czym
Rysunek 5: Schematyczne przedsta- (S,) = (S,) = 0 - pojawienie si¢ mechanizmu mieszania
wienie efektow wewnatrzpasmowego spinu respektuje wszystkie symetrie grafenu. Dodatko-
(intraband) oraz miedzypasmowego
(interband) odzialywania SO w pa-
smach Diraca w grafenie. Rysunek z

pracy H4.

wo, analiza stanéw wlasnych efektywnego hamiltonia-
nu pokazala, ze oddzialywanie SO w gérnym i dolnym
stozku Diraca jest co do zasady anizotropowe, poniewaz
pochodzi od sprzezen z innymi pasmami

¥ e =all's T) + 5T 1)
[ P)e = alTJ 1) + BTw 1)
[ v = A5 1) + 0T, 1)
[ W)y = AT5 1) + 0T, 1)

Wyznaczone w obliczeniach DFT wartosci éredniego b w rozpatrywanym zakresie energii
+100meV, liczac od punktu neutralnosci tadunkowej wynosza b ~ 10~7 (dla osi kwantyzacji
w kierunku z) i nie zaleza od polozenia poziomu Fermiego. Wartosci te nie sa zaskakujace
biorac pod uwage slabe oddzialywania SO w atomach wegla, okolo 10meV [41], oraz duza
réznice energii, okolo 10eV, miedzy pasmami I'® oraz I''"/6Y odpowiedzialnymi za mieszanie
spinu. W praktycznych rozwazaniach, efekt mieszania spinu w grafenie jest wiec zaniedbywalnie
maly, co utrzymuje stosowalnos¢ hamiltonianu (9). Niemniej jednak, nasz wynik wskazuje na
fundamentalnie inny obraz oddzialywania SO w grafenie niz powszechnie przyjety.

Podobny obraz oddziatywania SO i mieszania spinu zachodzi w dwuwymiarowych dichalko-
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genkach metali przejsciowych o strukturze 1H, ktéra réwniez jest symetryczna wzgledem ptasz-
czyzny odbicia oj,. W uktadach tych mieszanie spinu nie byto dotad uwzgledniane. W pracy A8
pokazaliSmy, ze efekt ten moze by¢ istotny i jest silnie zalezny od naprezenia sieci.

W pracy H4 parametr b? obliczyliémy dla wszystkich rozwazanych w pracy materiatéw.
Pokazalidémy, ze cechuje sie on silng anizotropia, ktéra wynika bezposrednio z symetrii sieci.
Wszystkie badane materialy maja strukture plastra miodu o symetrii sieci przynajmniej Dsgy.
Obecnosé osi obrotu C3, bedacej elementem grupy Dsg, wymusza preferowany kierunek kwan-
tyzacji spinu prostopadle do ptaszczyzny materiatu. Skutkuje to pojawieniem sie w punktach
wysokiej symetrii tzw. spinowo gorgcych regiondw (ang. spin hot spots) [25], w ktérych b% ~ 1
dla osi kwantowania (SQA) w kierunkach x i y (Rysunek 6 a)). Poniewaz dla osi kwantowania
w kierunku z || C3, b < 1, obserwujemy gigantyczng anizotropie parametru b* wzgledem wy-
boru osi kwantowania. W przypadku monowarstwy olowiu (stanenu) anizotropia osiaga realne
wartosci rzedu 102 — 10 dla poziomu Fermiego Er < 20meV mierzac od punktu neutralnosci
tadunkowej (Rysunek 6 b)).

Analogiczne wyniki otrzymalidémy dla materialéw z grupy 15 ukladu okresowego. Réznice
pomiedzy materialami zbudowanymi z pierwiastkow 14 i 15 grupy wynikaja z obecnosci do-
datkowego elektronu walencyjnego w tych drugich. Dodatkowy elektron wypelnia gérne pasmo
stozka Diraca (pasmo przewodnictwa dla materialéw z grupy 14) i przesuwa je ponizej poziomu
Fermiego. Wskutek tego spinowo goracy region o silnej anizotropii b? przesuwa sie z punktu K
do T.

Warto w tym punkcie nadmienié, ze dla materialéw Diraca obliczenia éredniego b? wyma-
gaja duzej precyzji obliczen. Liniowa relacja dyspersyjna prowadzi do szybkiej redukcji konturu
Fermiego podczas zblizania sie do punktu neutralnosci tadunkowej, co pociaga za sobg wymog
duzego zageszczenia siatki k-punktéw. W przypadku grafenu dobra zbiezno$é wynikéw b? uzy-
skaliSmy probkujac otoczenie K-punktu liczba okoto 40 tys. k-punktéw, pomimo catkowania
interpolacyjna metoda tetrahedron [44].

Wyznaczone przez nas numerycznie wartosci b?> moga by¢ latwo przelozone na czas relaksacji
spinu 7FY. Nalezy jednak zachowaé ostroznoéé w stosowaniu wzoru (1) dla materialéw o silnym
sprzezeniu SO, takich jak na przykitad stanene, dla ktérych perturbacyjny limit stosowalnosci
wzoru (1) nie jest spelniony dla osi kwantowania lezacej w plaszczyznie materiatu.

Obliczenia DFT oddzialywania SO i parametru mieszania spinu przeprowadzone w pracy H4
pozwolity nam takze szerzej spojrzeé na zagadnienie skalowania oddzialywania SO w krysztatach
2D. Pokazalismy (Rysunek 7 a)), ze zaleznoé¢ sity wewnetrznego oddzialtywania SO s, ~ Ay,
od liczby atomowej Z, jest dobrze opisana funkcja kwadratowa, A, ~ Z2, podobnie jak to ma
miejsce dla elektronéw walencyjnych w izolowanych atomach [45]. Ponadto, w pasmach wolnych
od wplywu przypadkowych (badZ wynikajacych z symetrii) degeneracji prowadzacych do po-
jawienia sie spinowo goracych regionéw (spin hot spots) parametr mieszania spinu skaluje sie
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Rysunek 6: Parametr mieszania spinu b?> w pagmie walencyjnym w funkcji poziomu Fermiego Er i
réznych osi kwantowania SQA dla materialéw jednoelementowych z grupy 14 uktadu okresowego
(a). (b) Anizotropia b? wyznaczona na podstawie wartoéci b? z (a).

w przyblizeniu jak b?> ~ A\, ~ Z* (Rysunek 7 b)). Stosujac metode dopasowania najmniej-
szych kwadratéw otrzymali$my nastepujace wartosci wykladnikéw: % ~ Z46 i b2 ~ Z48 dla
materialéw, odpowiednio, z 14 i 15 grupy uktadu okresowego).

4.2.3 Oddzialywanie SO i relaksacja spinu w jednowarstwowym PtSes

W pracy H5 dokonaliSmy charakteryzacji oddzialtywania SO oraz relaksacji spinu w pojedynczej
warstwie PtSes. Jednowarstwowy PtSes to pélprzewodnikowy dichalkogenek metalu przejscio-
wego, charakteryzujacy sie posrednia przerwa energetyczna oraz wysoka ruchliwoscia noénikéw,
na poziomie podobnym do fosforenu [46]. Zaréwno forma objetosciowa, jak i monowarstwa PtSes
krystalizuja w centrosymetrycznej strukturze P3m1 izomorficznej z grupa punktowa Dsg. Obec-
no$é¢ symetrii inwersji automatycznie sugeruje, ze podobnie jak w czarnym fosforze, mechanizm
EY bedzie dominujacym mechanizmem relaksacji.

W pracy H5 pokazalidmy, ze natura relaksacji spinu w PtSes jest jednak bardziej skompli-
kowana. Wynika to z silnego odzialtywania SO w pasmach zlokalizowanych w okolicy przerwy
energetycznej. Otrzymane wartosci przerw spin-orbitalnych w punktach wysokiej symetrii sg
rzedu 50-350 meV. Zgodnie z przewidywaniami, silne oddzialywanie SO w PtSe, prowadzi do
znacznego mieszania spinu. Nasze obliczenia pokazuja, ze w pa$mie przewodnictwa b? ~ 1072
niezaleznie od wyboru kierunku osi kwantowania (Rysunek 8). Brak anizotropii b?> wynika w
tym przypadku z lokalizacji brzegu pasma przewodnictwa. Znajduje sie ono w obszarze strefy
Brillouina o niskiej symetrii i jest dobrze izolowane energetycznie od innych pozostatych pasm,
dzieki czemu jest ono wolne od spinowo goracych obszarow.

Brzeg pasma walencyjnego PtSes zlokalizowany jest w punkcie I' pierwszej strefy Brillouina.
Podobnie jak w materialach oméwionych w rozdziale 4.2.2, symetria obrotu C3 w sieci PtSesy
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Rysunek 7: Zaleznos¢ efektéw spin-orbitalnych od liczby atomowej Z dla badanych materiatow
z grupy 14 i 15 ukladu okresowego. (a) rozszczepienie spinowo-orbitalne Ay, w punktach I' oraz
K pierwszej strefy Brillouina. (b) Parametr b? dla osi kwantowania w kierunku prostopadtym
do ptaszczyzny materiatu. Punkty oznczaja wartosci z obliczen DFT, linie reprezentujg wartosci
funkcji analitycznej b?> = aZ™ dopasowanej do danych numerycznych. Rysunek zaadaptowany z
pracy H4.

narzuca, aby kierunek spinu w punkcie I' byl prostopadty do plaszczyzny materialu. W konse-
kwencji, b?> w bliskim sasiedztwie centrum pierwszej strefy Brillouina przyjmuje male wartosci
dla osi kwantowania w kierunku z, przy jednoczesnym maksymalnym zmieszaniu spinéw dla osi
kwantowania w kierunku x/y, patrz Rysunek 8. W efekcie obserwujemy znaczna i zalezna od
koncentracji noénikéw anizotropie parametru b.

Na podstawie wartosci b? oszacowaliémy czas relaksacji spinu 7;,. W pa$mie walencyjnym i
osi kwantowania w kierunku x/y (Rysunek 8)), b ~ 1, co wykracza poza perturbacyjny limit
stosowalnosci wzoru (1). Wobec tego czas relaksacji spinu ograniczony jest czasem relaksacji
pedu, ktéry wedlug naszych oszacowan jest na poziomie 7, ~ 80fs. Dla osi kwantowania w
kierunku z, oraz w pasmie przewodnictwa dla wszystkich kierunkéw osi kwantowania b? ~ 1072.
Oszacowany przy uzyciu wzoru (4) czas relaksacji jest znacznie dtuzszy, 7Y ~ 10 ps.

W pracy H5 zbadaliémy takze zewnetrzne oddziatywanie SO, ktore aktywowaliSmy poprzez
przylozenie poprzecznego pola elektrycznego, analogicznie do pracy H1. Na podstawie obli-
czen wyznaczylidémy tekstury spinowe oraz amplitudy pol spin-orbitalnych, ktére pozwolity nam
scharakteryzowa¢ mechanizm relaksacji DP.

W mechanizmie DP réwniez mozemy wyrézni¢ dwa rezimy relaksacji. Dla pél elektrycznych
E < 3V/nm obowigzuje rezim zwezenia ruchowego 7,02 < 1. W tym rezimie, dla elektronéw
walencyjnych zaobserwowalidémy znaczny komponent S, w teksturze spinowej w okolicach érodka
strefy Brillouina. Prowadzi to do zmniejszenia amplitudy pola spin-orbitalnego prostopadiego
do kierunku z, Qf_ .= (02 — Q%) (Rysunek 8 b)), a tym samym do stabilizacji sktadowe;j spinu
S.. Jednoczes$nie, wzmocniona skladowa (2, daje przyczynek do dehokerencji sktadowych S,
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Rysunek 8: Relaksacja spinu w jednowarstwowym PtSes: (a) Parametr mieszania spinu % dla
pasma walecyjnego (VB) oraz pasma przewodnicwa (CB) jednowarstwowego PtSey w funkcji
koncentracji noénikéw dla trzech kierunkéw osi kwantowania spinu; (b) Srednie warotsci kwa-
dratéw sktadowych pdl spin-orbitalnych Qﬁ_l = 02 — Q2. Rysunek zaadaptowany z pracy H5.

i Sy, co prowadzi do silnej anizotropii rozpraszania spinu. Dla rozwazanej koncentracji nosni-
kéw anizotropia ta zmienia sie w zakresie 77 p/ T:,g/ p € [0.1,0.7] dla rozwazanej koncentracji
no$nikéw. Dla pola E=2V/nm otrzymaliSmy Topp ~ 40ps i ngp ~ 10 ps. Dla duzych ampli-
tud pdl elektrycznych limit stosowalnosci wzoru (5) jest przekroczony i czas dekoherencji spinu
determinowany jest czasem 7.

Dla elektronéw przewodnictwa obserwujemy odwrécenie kierunku anizotropii (Rysunek 8
b)). Wedlug naszych obliczen skladowa spinu S, powinna relaksowaé okolo dwukrotnie szybciej
od sktadowych S, oraz S,.

Wyniki zawarte w pracy H5 mozemy podsumowaé nastepujaco. Wewnetrzne i zewnetrzne
oddziatywanie SO w PtSey sg na podobnym poziomie intensywnosci. Ich wzajemne oddziaty-
wanie przejawia sie w porownywalnym wktadzie do czasu zycia spinu, ktéry wedlug naszych
przewidywan jest krotki — rzedu 1-10 ps i w znacznym stopniu zalezy od czasu relaksacji pedu.
Wskazaliémy takze, ze pojawiajaca sie anizotropia rozpraszania spinu moze by¢ uzyta do roz-
réznienia mechanizmu relaksacji EY /DP od magnetycznych domieszek, gdyz w przypadku tych
ostatnich relaksacja spinu jest izotropowa [16].

4.2.4 Parametr mieszania spinu w nadprzewodnikach Isinga typu II-go

Praca zamykajaca cze$¢ posSwigcong badaniu wewnetrznego oddziatywania SO oraz parametru
b? jest praca H6. Stanowi ona polgczenie naszej dotychczasowej wiedzy dotyczacej parametru
mieszania spinu z nowymi zjawiskami fizycznymi, w kontekscie ktorych nie byl on wczesniej
rozpatrywany. Proponujemy w niej nowa metodologie poszukiwania nadprzewodnikéw Isinga
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typu II. Metoda zostala oryginalnie stworzona do zastosowania w obliczeniach DFT, jednak z
tatwoscia moze zosta¢ zaimplementowana np. w modelach ciasnego wiazania. Prosta implemen-
tacja bazujaca jedynie na znajomosci wektoréw witasnych hamiltonianu pozwala na uzycie tej
metody do przesiewowego poszukiwania materialow z potencjalnym parowaniem Isinga. Wyniki
naszych obliczen numerycznych wykazuja dobra zgodno$¢ z wynikami eksperymentalnymi, co
demonstruje skutecznos¢ zaproponowanej metody.

Nadprzewodniki Isinga charakteryzuja sie bardzo wysokimi wartosciami gérnego pola kry-
tycznego, znacznie przekraczajacymi limit Pauliego [47, 48]. Odporno$é na dzialanie zewnetrz-
nych pél magnetycznych ma swoje zréodto w silnym oddziatywaniu SO, ktére stabilizuje spinowa
polaryzacje pasm w kierunku prostopadlym do ptaszczyzny materiatu i zewnetrznego pola ma-
gnetycznego [49, 50, 51].

Wyrdzni¢ mozemy dwa rodzaje nadprzewodnikéw Isinga: I-go oraz IlI-go rodzaju. Nadprze-
wodniki Isinga I-go rodzaju, takie jak 1H NbSes [50] lub MoSes [49], posiadaja pozioma plasz-
czyzn¢ lustrzang oj,, ktéra chroni polaryzacje spinowa pasm w kierunku prostopadlym dzicki
silnemu wewnetrznemu polu spin-orbitalnemu By, skierowanemu w tym kierunku. Amplituda
By, moze byé¢ odczytana z energii rozszczepienia spinowego pasm, QAQ({ = upBso, ktére jest
efektem braku symetrii inwersji struktury. Gdy zewngtrzne pole magnetyczne B), réwnolegte do
plaszczyzny materialu, osiaga wartos¢ krytyczna By | taka, ze stosunek Beg || = Bﬁ / Bso Osiaga
limit Pauliego Beg | ~ Bp ~ 1.84Tc, nadprzewodnictwo ulega zniszczeniu [50]. Wartos¢ By
nazywana jest gérnym polem krytycznym.

Nadprzewodnictwo Isinga II-rodzaju zostato zaobserwowane w materiatach centrosymetrycz-
nych z wielokrotnie zdegenerowanymi orbitalami, takimi jak odmiana 1T PdTe2 lub jednowar-
stwowy oléw (ang. stanene) [52, 51, 53] o symetrii D3q. Parowanie Isinga zachodzi tu poprzez
mechanizm tzw. blokady spinowo-orbitalnej (ang. spin-orbital locking), w ktérej oddzialywa-
nie SO rozszczepia zdegenerowane orbitale p,/, zlokalizowane wokél punktu I' pierwszej strefy
Brillouina na dwa energetycznie rézne dublety (pl, pl_ ) i (pi,pl), P+ = pg £ ipy. Poprzeczny
do ptaszczyzny materiatu kierunek polaryzacji spinowej w punkcie I' jest gwarantowany przez
obecnos¢ osi obrotu Cs, natomiast amplituda By, jest determinowana przez rozmiar przerwy
spin-orbitalnej Ag,, ktéra mozna odczytaé ze struktury pasmowe;j.

Sytuacja komplikuje si¢ jednak, gdy kontur Fermiego uczestniczacy w parowaniu nadprzewo-
dzacym znajduje sie zdala od centrum strefy Brillouina. Po pierwsze, brak symetrii odbicia oy,
struktury krystalicznej nadprzewodnikéw Isinga typu II powoduje, ze sktadowa spinu S, nie jest
juz chroniona, wiec (S;) i (S,) moga przyjmowaé skonczone wartosci. Po drugie, degeneracja
spinowa pasm nie pozwala w prosty sposob zidentyfikowaé kierunku polaryzacji spinowej poprzez
obliczenie wartosci oczekiwanych (S;) w pasmie, gdyz w stanach zdegenerowanych dowolna ich
kombinacja liniowa takze jest réwnouprawnionym rozwiazaniem o tej samej energii. Zatem war-
tosci (S;) w danym pasmie moga zmieniaé¢ sie losowo pomiedzy k-punktami w zaleznosci od
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Rysunek 9: Wlasnosci elektronowe i spinowe monowarstwy PdTes. (a) Strukta pasmowa mono-
warstwy wraz z charakterem orbitalnym pasm. Rozszczepione przez oddziatywanie SO dublety
oznaczone sg przez B oraz Bs. Linie poziome oznaczaja przedzial energii Fermiego Er 450 meV
uwzgledniony w analizie paraowania Isinga. (b) Wartosci parametru bi w kieszeniach Fermiego
dla rozwazanego zakresu energii wskazanego na (a). Rysunek zaadaptowany z pracy H6.

wybranych przez program wspoélczynnikéw kombinacji liniowej. Fakt ten stwarza trudnosci w
poszukiwaniu nadprzewodnikow Isinga typu II metodami teoretycznymi.

W pracy H6 proponujemy rozwiazanie tego problemu w oparciu o parametr b2, a dokladniej
0 jego anizotropie. Jako miare anizotropii b? definiujemy polaryzacje P wyrazona przez wartosci
parametru bg obliczone dla réznych osi kwantyzacji spinu § = {x,y, z}
2 _ 2

H

gdzie bﬁ = (b2 + bg)/2 i b2 = b2, Parametr P € [—1,1] pozwala w prosty sposéb wyrazié
kierunek polaryzacji spinowej zdegenerowanych pasm. Dla P = 1 polaryzacja spinowa pasm jest
prostopadta do plaszczyzny materiatu; dla P = —1 kierunek polaryzacji lezy w plaszczyznie
materiatu, a dla P = 0 parametr b nie wykazuje anizotropii. W nadprzewodnikach Isinga
wewnetrzne pola spin-orbitalne skierowane sg prostopadle do plaszczyzny materiatu, dlatego
interesuje nas przypadek P = 1. Kierunek polaryzacji w plaszczyznie materiatu nie jest istotny,
zatem moze by¢ uwzgledniony jako warto$¢ usredniona bﬁ.

Do pelnego opisu parowania Isinga, oprocz wyznaczenia polaryzacji P, potrzebna jest takze
amplituda efektywnego pola magnetycznego Zeemana (pola spin-orbitalnego) Bg,. W nadprze-
wodnikach Isinga I-go rodzaju jest ona proporcjonalna do amplitudy rozszczepienia spinowego
pasm, By, ~ All, poniewaz pole spin-orbitalne ma tylko jedng sktadowa Bg, = (0,0, B.). W
nadprzewodnikach II-go rodzaju symetria nie zabrania istnienia pozostatych sktadowych pola
Bs, poza punktem I', dlatego przyjmujemy, ze wewnetrzne pole spin-orbitalne ma wszystkie
sktadowe niezerowe B = By, = (B, By, B;) = (BH,BJ_). Podobnie jak dla parametru P, skia-

dowe pola réownolegle do plaszczyzny materialu potraktowalismy efektywnie Bj| = \/ B2+ Bg ,
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Rysunek 10: Charakterystyka parowania Isinga w PdTey na podstawie zaproponowanego mo-
delu. a) Warto$¢ polaryzacji spinowej pasma Bs w fukcji poziomu Fermiego. (b) Gérne pole
krytyczne By | w temperaturze 0K. (c) Gérne pole krytyczne By || w funkeji poziomu Fermiego
w skonczonych temperaturach. Rysunek zaadaptowany z pracy H6.

gdyz tylko B, = B, wnosi wktad do polaryzacji pasm w kierunku z.

Amplituda pola B zwigzana jest z rozszczepieniem spinowo-orbitalnym dubletéw zaleznoscia
Ago = 2UB, /Bﬁ + Bi, przy czym wklad do gérnego pola krytycznego pochodzi jedynie od B .
Nalezy zatem wyodrebnié z Ay, cze$¢ pochodzaca tylko od B, . Majac na uwadze, ze kierunek
polaryzacji spinowej pasm P wyznaczony jest przez kierunek B, mozemy wyrazié¢ jego sktadowe
jako funkcje P oraz Ag,

B Ao 1

b= e s a e 12
1 Ago 1

o= e U e 13)

Poza punktami wysokiej symetrii, stany orbitalne tworzace dublety z reguty nie sg zdege-
nerowane bez obecnosci oddziatywania SO. W takim przypadku A,, wyraziliSmy jako réznice

odlegtoéci pasm z wlaczonym oddziatywaniem SO, Aff;lﬁz, i bez tego oddziatywania, A?fﬁi

Ago = AF2 — AT (14)

n,m

Z wartosci B| mozemy juz oszacowac gérne pole krytyczne wg wzoru Bey | ~ v BpB. [50].

Zaproponowany model zastosowaliémy do trzech jednowarstwowych centrosymetrycznych
materialéw o symetrii Dsgq. Sa to fazy 1T TMDC: PdTey, NbTey oraz TiSes. W pierwszym
z materialéw nadprzewodnictwo Isinga zostalo potwierdzone eksperymentalnie, dlatego mate-
rial ten shuzyl nam jako punkt odniesienia oraz test naszego modelu. Z tego wzgledu materiat
ten omowimy bardziej szczegdlowo.

W pierwszym kroku wyznaczyliSmy w obliczeniach DFT wartoéci parametru P w zakresie
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+50meV od poziomu Fermiego. Pozwolito to wydzieli¢ ze skomplikowanej powierzchni Fermie-
go PdTey (Rys. 9 b)) kieszenie, dla ktérych P ~ 1. Zgodnie z oczekiwaniami, wyniki wskazaly
kieszen woké! centrum strefy Brillouina (pasmo Bj na Rysunku 9 a)) jako potencjalnie wyka-
zujacg parowanie Isinga. Pasmo B; charakteryzuje silna anizotropig parametru b? na poziomie
bﬁ /b% a2 100-300. Tak duza anizotropia b* przeklada si¢ na wartoéci P > 0.98 (Rysunek 10 a)).
Silne sprzezenie SO w PdTey manifestuje sie rozszczepieniem spin-orbitalnym Ag, ~ 400 meV
pomiedzy dubletami By i Bs. Odpowiadajace tym warto$ciom amplitudy pola spin-orbitalnego
B, ~ 10®T, co pozwala oszacowaé gérne pole krytyczne na poziomie By | (0K) ~ 50Bp. Nalezy
jednak nadmieni¢, ze powyzsza warto$¢ B,y dotyczy temperatury OK.

Aby otrzymac oszacowania By w skoiczonych temperaturach, zastosowaliSmy mikrosko-
powy jednopasmowy model nadprzewodnictwa zaproponowany w pracy [54]

T 2B, 1 iR + 1B, 1
1n(>+N“B 21 pe |y L4 V0t iEBa —zp() —0, (15)

T ﬂgo +N%Bc2,|l 2 2nkgT 2

gdzie T, jest temperatura krytyczna, Bso = B,/ (1 + m), 7o = 7.251s, a ¥ (x) jest funkcja
digamma. Poniewaz w PdTey tylko jedno pasmo (Bp) wykazuje potencjalne parowanie Isinga,
uzycie modelu jednopasmowego jest uzasadnione.

Roéwnanie (15) rozwiazaliémy numerycznie. Uzyskane wartosci By || przedstawia Rysunek 10
c). W zakresie temperatur 0.2 K-0.6 K gérne pola krytyczne zawieraja si¢ pomiedzy 4-9 Bp w
zaleznosci od potozenia poziomu Fermiego. Otrzymane wartosci pozostaja w bardzo dobrej zgo-
dzie z wynikami eksperymentalnymi. Dla szesciowarstwowego PdTes By | jest rzedu 6-8 Bp dla
tego samego zakresu temperatur [55]. Warto podkreslié, ze wyniki otrzymane zaproponowana
przez nas metoda opieraja si¢ wylacznie na warto$ciach parametréw wyznaczonych bezposrednio
z obliczenn DFT, a parametry materialowe niezbedne do rozwigzania rownania przerwy nadprze-
wodzace]j zostaly zaczerpniete z eksperymentu [55].

Obliczenia dla pozostalych materialéw nie wykazaly ich duzej atrakcyjnosci w kontekscie
nadprzewodnictwa Isinga. Dla TiSez gorne pola krytyczne B sa na poziomie 2Bp w skon-
czonych temperaturach, czyli tylko nieznacznie powyzej limitu Pauliego. Dla NbTes w kazdej z
rozwazanych kieszeni Fermiego b? nie wykazywatl silnej anizotropii. Otrzymane wartosci para-
metru P € [0,0.75] sa niewystarczajace aby zaobserwowaé duze wartoséci B przy wyznaczonych
wartosciach Ag,. Na tej podstawie uznalidémy, Ze ten material nie jest dobrym kandydatem na
nadprzewodnik Isinga.

W celu glebszego zrozumienia réznic w anizotropii b wystepujacych pomiedzy materiata-
mi oraz sprawdzenia poprawnosci zaproponowanej metody przeprowadziliSmy dogltebna analize
oddziatywania SO w strukturach pasmowych uzywajac argumentéw symetrii. Na podstawie re-
prezentacji symetrii pasm dla badanych materialéw (wszystkie o symetrii Dsq ) i stosujac teorie
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Rysunek 11: Schematyczne przedstawienie struktury pasmowej PdTey z oznaczonymi nieredu-
kowalnymi reprezentacjami symetrii. Kolorem niebieskim oznaczono pasma biorace udzial w
parowaniu Isinga. Rysunek z pracy H6.

grup sformutowalismy hamiltonian SO w punkcie I' uwzgledniajacy oddzialywania wewnatrz-
i miedzypasmowe. Pelne analityczne rozwiazania hamiltonianu udalo nam si¢ uzyskaé przy
uwzglednieniu oddzialtywan wewnatrzpasmowych oraz z uwzglednieniem oddziatywan miedzy-
pasmowych do pasma o reprezentacji I'>~. W przypadku uwzglednienia dodatkowo sprzezenia
do pasma I'>~ nie udato nam sie uzyskaé¢ wszystkich stanéw wlasnych. Z tego powodu, w pracy
H6 przedstawiliSmy rozwiazanie perturbacyjne konsystentne z pelnymi hamiltonianami.

7 analizy teoretycznej przeprowadzonej dla PdTes; wynikaja nastepujace wnioski odnognie b?:

e wewnatrzpasmowe oddzialywanie SO pomiedzy zdegenerowanymi pasmami B1 i B3 PdTes
(Rysunek 11) prowadzi jedynie do otwarcia przerwy spin-orbitalnej Ag,. Stany spinowe
pozostaja czystymi spinorami 1/].

e Mieszanie spinu jest efektem uwzglednienia oddzialywan miedzypasmowych. W pasmie By
(I'*~) mieszanie spinu wynika z oddziatywania z pasmem I'*~ lezacym ok 6eV powyzej
pasma Bi. Thumaczy to bardzo mala amplitude parametru b?. Pasmo B3 sprzega si¢ z
pasmem I'; lezacym ok 0.7eV ponizej, z czego wynika znacznie wigksza warto$é b niz w
pasmie Bj.

Dokonalismy takze ciekawej obserwacji. Zgodnie z przyjeta interpretacja mechanizmu parowania
Isinga z udzialem orbitali zdegenerowanych, spodziewac si¢ mozna, iz oba rozszczepione dublety
(pasma Bj in Bs) powinny wykazywaé silna polaryzacje spinowa w kierunku prostopadtym do
plaszczyzny [53]. Nasze wyniki numeryczne poparte analiza symetrii wskazuja jednak, ze taki
obraz jest uproszczony i nie uwzglednia réznic w oddziatywaniu SO w pasmach tworzacych
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dublet z innymi pasmami.
Analogiczng analize przeprowadziliémy dla NbTey oraz TiSes. Na jej podstawie wyjasniliSmy
pochodzenie silnego mieszania spinu w pasmach TiSes i NbTes.

4.3 Efekty bliskosci spin-orbita w hybrydowych heterostrukturach van der
Waalsa

W swojej czystej formie materiaty rzadko posiadajg wlasnoéci pozwalajace na ich szerokie za-
stosowanie. W celu uzupelnienia brakujacych cech poddaje sie je tzw. funkcjonalizacji, czyli
procesowi kontrolowanej modyfikacji pozwalajacej na uzyskanie oczekiwanych efektéw. Typo-
wym procesem funkcjonalizacji jest domieszkowanie pétprzewodnikéw pozwalajace na sterowanie
przerwag energetyczng.

Specyficzne wlasnoséi materiatéw niskowymiarowych doprowadzity do powstania nowych
paradygmatow funkcjonalizacji. W odréznieniu od probek objetosciowych, w ktorych efekty po-
wierzchniowe sa zwykle zaniedbywalne (z pewnymi wyjatkami, jak np. powierzchniowe stany
topologiczne [56]), materialy 2D sa praktycznie powierzchniami. Powoduje to ogromna wrazli-
wos¢ ich wlasnodci elektronowych na obecnoéé defektéw, adsorbantéw, zmiany struktury atomo-
wej wywolane np. naprezeniami [57, 58, 59], a takze na blisko$¢ innych materialéw - tzw. efekt
bliskosci.

Efekt bliskosci pozwala na pozyskanie przez material gospodarza cech innego materiatu (mo-
dyfikatora), ktéry znajduje sie w jego bliskosci, przy jednoczesnym zachowaniu swoich unikalnych
cech. Na przyklad, grafen jest materialem o zaniedbywalnie matym sprzezeniu SO rzedu 10 eV
[41, 60]. Jednak w bliskosci WSeq, sprzezenie SO w pasmach Diraca indukowane blisko$cia WSes
osiaga 10 meV, co jest zmiana o cztery rzedy wielkosci [61]. W analogiczny spos6b mozna wzbo-
gacié grafen o wlasnosci magnetyczne [62] lub nadprzewodnictwo [63].

Efekt bliskosci mozna rozpatrywadé jako ztozenie dwoch efektéw: hybrydyzacji standéw dwaoch
materialow oraz modyfikacji pola krystalicznego materialu gospodarza. Pierwszy musi byé¢ do-
statecznie staby aby zachowaé charakterystyczne cechy materialu gospodarza, np. stozek Diraca
w grafenie. Drugi, zalezny takze od sity hybrydyzacji, zwykle prowadzi do lamania symetrii ma-
teriatlu gospodarza (wlasnosci materialu modyfikujacego zwykle nie sa dla nas istotne), wskutek
czego indukowane moga by¢ nowe oddziatywania, jak np. oddziatywanie spin-orbita typu Rashby
przy zlamaniu symetrii inwersji struktury [64].

W pracach H7 i H8 badaliSmy efekty blisko$ci spin-orbita w nanorurkach weglowych. Mo-
tywacje do podjecia badan w tym kierunku stanowily dwa gléwne pytania: i) jaka jest rola
geometrii materialu w ksztaltowaniu efektu bliskosci spin-orbita; ii) jak duza jest efektywnosé
efektu bliskosci w nanorurkach, w ktérych wewnetrzne sprzezenie spin-orbita jest o dwa rzedy
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wyzsze niz w grafenie. Dodatkowa motywacje stanowit fakt, ze efekty blisko$ci spin-orbita w hy-
brydowych heterostrukturach Van der Waalsa 1D /2D byly praktycznie niezbadane. Literatura
zawierala jedynie kilka pozycji dotyczacych nadprzewodnictwa [65], transferu tadunku pomie-
dzy nanorurka a powierzchniami metali [66, 67, 68] lub wlasciwosci optycznch [69]. Nanorurki
weglowe w poblizu nadprzewodnika byly réwniez badane w kontekscie standéw topologicznych
[70, 71, 72, 73], jednak obecnosé¢ substratu byla uwzgledniona tylko efektywnie, a nie w oparciu
o obliczenia z zasad pierwszych.

Nanorurki weglowe sg zwinietymi plaszczyznami grafenu. Sa wiec idealnymi kandydatami do
badania wptywu geometrii na indukowane efekty bliskosci ze wzgledu na tatwos¢é poréwnania z
grafenem. Zbudowane z tych samych atoméw co grafen, nanorurki przejawiajg jednak znacznie
bogatsze spektrum wlasnosci elektronowych zaleznych od érednicy i chiralnosci [74]. Kluczo-
wy jest zatem odpowiedni dobdr rodzaju rurki, ktérej wtasnosci elektronowe beda najbardziej
zblizone wlasnosciom grafenu. Najblizsze grafenowi sa nanorurki typu fotel (ang. armchair). Sa
to struktury centrosymetryczne charakteryzujace sie lokalizacjg stozkéw Diraca w punktach K
grafenu (zaniedbujac drobne odchylenia spowodowane krzywizna) oraz degeneracja pasm spi-
nowych [75]. Ponadto, w nanorurkach typu fotel dolinowo zalezny hamiltonian SO Zeemana
Hyz = 7\, cos(30)S; jest réwny zero, poniewaz § = w/6 [75] .

Nanorurka (4,4) na bizmutenie

W pracy H8 badaliémy efekt bliskosci spin-orbita w nanorurce weglowej (4,4) polozonej na
substracie z jednowarstwowego bizmutu (bizmutenu). Bizmuten jest pélprzewodnikiem, ktory
charakteryzuje sie silnym sprzezeniem SO [76]. Obecnos$¢ naturalnej przerwy pasmowej sugeruje,
ze stany elektronowe nanorurki w poblizu stozkéw Diraca pozostana w duzej mierze zachowane.

Obliczenia numeryczne z zasad pierwszych przeprowadzono dla dwéch konfiguracji hetero-
struktury nanorurka/bizmuten (CNT/Bi) rézniacych sie polozeniem rurki wzgledem substratu
(Rys. 12 a),b)). W konfiguracji A o§ nanorurki znajduje sie nad wiazaniem Bi-Bi w kierunku z,
pomiedzy dwoma szesciokatami. Konfiguracje B uzyskuje sie z konfiguracji A poprzez przesu-
niecie nanorurki w kierunku y o potowe stalej sieci bizmutenu tak, aby najnizszy tancuch zygzag
rurki znajdowal si¢ w polowie wiazan atoméw bizmutu. Uzasadnienie zbadania dwéch potozen
nanorurki wzgledem substratu wynikato ze znacznej réznicy dtugoéci wiazan w bizmutenie i w
nanorurce. Zalozyliémy, ze w przypadku nanorurki (4,4) o malej $rednicy i duzej krzywiznie,
szczegbly jej lokalnego otoczenia (interfesju) moga mieé¢ znaczny wplyw na wlasnosci elektrono-
we.

Réznice pomigdzy konfiguracjami uwidocznily sie juz na poziomie wtasnosci orbitalnych. W
obu przypadkach stany nanorurki stabo hybrydyzuja ze stanami bizmutenu w okolicach stozka
Diraca, dzigki czemu jest on dobrze zachowany. Obecno$¢ substratu modyfikuje potencjat kry-
staliczny rurki i otwiera przerwe orbitalng Aqp, w stozku Diraca. Wartosé przerwy jest niemal
szescioktornie wigksza dla konfiguracji B niz A: odpowiednio 3.4meV i 0.6 meV, co wskazuje na
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przewidywang przez nas isotno$¢ lokalnych wlasnoéci potencjatu krystalicznego na interfejsie.
Jakosciowo roznice te powigzaliSmy z ksztaltem gestosci tadunku na interfejsie pomiedzy rurka
a substratem p(r)ie (Rysunek 12 a),b)),

p(r)int = p(I‘) - ,O(I')Bi - p(r)cnta (16)

gdzie wyrazy po prawej stronie réwnania sa gestosciami tadunku odpowiednio: dla catej hetero-
struktury, samego substratu i samej nanorurki.

Uwzglednienie w obliczeniach efektéw relatywistycznych skutkuje silnym efektem bliskosci w
nanorurce. Wskutek ztamania symetrii inwersji rurki przez substrat degeneracja stanéw spino-
wych zostaje usunieta. Otrzymane w obliczeniach energie rozszczepienia pasm Diraca w poblizu
przerwy energetycznej sa rzedu meV (4 meV - 7meV) w zaleznosci od pasma (Rysunek 12 ¢),d)).
Sa to wartosci pozwalajace na dostep do indywidualnych stanéw spinowych eksperymentalnie.
Nalezy w tym miejscu podkresli¢ istotnosé tego wyniku. Rozszczepienia rzedu meV w nanorur-
kach typu fotel nie sg mozliwe do osiagniecia poprzez przytozenie zewnetrznego pola elektrycz-
nego (lub magnetycznego), jak sugerowano w pracach [77, 71]. Nasze obliczenia DFT wykazaly,
ze dla rurki (4,4) energia rozszczepienia pochodzacego od poprzecznego pola elektrycznego jest
rzedu Ag = 10 peV per 1V/nm, na tym samym poziomie co w grafenie [42]. Wynika to z faktu,
iz tylko pole prostopadte do lokalnej powierzchni nanorurki ma wktad do rozszczepienia, podczas
gdy wklad od pola lokalnie réwnolegtego do powierzchni nanorurki znika [77]. Zaobserwowane
rozszczepienia sg wiec manifestacja silnego efektu bliskosci bizmutenu.

Drugim zaobserwowanym efektem jest nietypowa asymetria struktury pasmowej stozka Di-
raca i zwigzana z nig polaryzacja spinowa pasm. W przypadku A, pasma odpowiadajace modom
propagujacym sie w prawo, tzw. right movers, maja znacznie mniejszg warto$é¢ rozszczepienia niz
mody propagujace sie w lewo, tzw. left movers. Ponadto, charakteryzuja si¢ one zupelnie innym
kierunkiem polaryzacji spinowej, co ma istotny wplyw na rozpraszanie spinu. Koncentrujac sie
jedynie na paémie VB2 (Rysunek 12 ¢)) oraz mechanizmie Dyakonova-Perela, w ktorym wktad
do dekoherencji sktadowej S; spinu pochodzi od sktadowych pél spin-orbitalnych prostopadtych
do kierunku S; widaé, ze dla dla k > 0 komponent spinu Sy nie powinien by¢ silnie rozpraszany
ze wzgledu na praktycznie zerowa amplitude S, i S,. Dla k < 0 wszystkie sktadowe spinu sg
niezerowe, co sugeruje brak wyréznionego kierunku polaryzacji spinowej.

Zaréwno struktura pasmowa, jak i charakter polaryzacji pasmowej nanorurki ulega istotnym
zmianom po przesunieciu rurki do pozycji B (Rysunek 12 d)). W tym przypadku pasma charak-
teryzuja sie mniejsza asymetrig rozszczepienia spinowego niz dla przypadku A. Rozszczepienie
ma jednak inny charakter niz dla przypadku A. Zamiast pionowego rozsunigcia podpasm spino-
wych obserwujemy ich poziome rozsuniecie w pedzie krystalicznym k, w przeciwnym kierunku
dla kazdego pasma. Skutkuje to powstaniem dwéch stozkéw Diraca o podobnych energiach,
ale o przeciwnych kierunkach spinu. Co istotne, w tym przypadku jedynie komponent spinu S,
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Rysunek 12: Efekt bliskosci SO w nanorurce (4,4) na bizmutenie. a) Widok struktury krysta-
licznej z géry wraz z gestoscia tadunku na interfejsie piny wyznaczona z Réwnania (16), b) To
samo co na a) ale dla nanorunki przesunietej w prawo o polowe stalej sieci bizmutenu. ¢) Strut-
kura elektronowa heterostruktury w otoczeniu stozka Diraca nanorukri wraz z tekstura spinowa
pasm. Punkty reprezentuja dane z obliczen DFT, linie ciagle dane zrekonstruowane przy uzyciu
efektywnego hamiltonianu (17). d) To samo co na c¢) ale dla konfiguracji B.

jest niezerowy, co prowadzi do powstania trwalej tekstury spinowej pasm. W takim przypad-
ku mechanizm relaksacji Dyakonova-Perela jest silnie tlumiony [78, 79], a nanorurka staje sie
doskonatym kanalem transportu spinu.

W celu otrzymania intuicyjnego obrazu oddzialywan odpowiedzialnych za powstanie zaob-
serwowanych efektéw sformutowalidémy efektywny hamiltonian, ktérego parametry zostaly do-
pasowane tak, aby odpowiednio wiernie odzwierciedla¢ wyniki DFT. Obecnosé¢ substratu usuwa
wszystkie symetrie nanorurki, wobec czego wiezy na mozliwe wyrazy efektywnego hamiltonianu
narzucone przez symetrie zostaja usuniete i kazdy z wyrazéw iloczynu (p x VV(r)) - o jest
dozwolony. Przyjeliémy jednak zasade minimalnej iloéci wyrazéw, ktoére pozwalaja na dobre do-
pasowanie modelu do danych. W doborze modelu wykorzystaliémy podobienstwo ubliczonych
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struktur pasmowych ze strukturami nanorurki typu fotel w obecnosci zewnetrznych pél magne-
tycznego i elektrycznego [77]. Uzyskany modelowy hamiltonian w poblizu K-punktu nanorurki
ma postaé

H = Horb+Hint +HR+HSO, (17)

gdzie
HO™ = Thopkog + Agios (18)

opisuje efekty orbitalne. Pierwszy wyraz opisuje pasma Diraca z liniowa dyspersja. Drugi wy-
raz odzwierciedla zlamana symetrie pseudospinu (podsieci) nanorurki powodowana obecnoscia
substratu.

Wyraz H:S, opisuje wewnetrzne oddzialywanie SO w rurce

Hlsot = OZSZO'l, (19)

n

ktore w przypadku izolowanej rurki zawiera juz wkiad od krzywizny. Wyraz
H® = 7E,S,09, (20)

reprezentuje oddzialywanie SO typu Rashby, ktérego Zrodlem jest komponent gradientu po-
la krystalicznego w kierunku prostopadtym do plaszczyzny bizmutenu i do osi nanorurki (z).
Ostatni wyraz, H®°, zawiera szereg efektywnych pol spin-orbitalnych zachowujacych symetrie
odwrdcenia w czasie

HS° = TQISyUO + TQQSyO'?, + QgSyO'I + TQ4Sz027 <21)

, ktorych Zrédltem (wg naszej interpretacji) jest potencjal krystaliczny na interfejsie heterostruk-
tury.

Pierwsze dwa wyrazy z réownania (21) odgrywaja dominujaca role w rekonstrukeji widma
energetycznego i gtéwnych cech tekstury spinowej. Pierwszy z nich mozna interpretowaé jako
niezalezny od pseudospinu (podsieciowo parzysty) hamiltonian efektywnego pola magnetycznego
w kierunku y prostopadlego do pola elektrycznego E, i do osi nanorurki (z). Oprécz modyfika-
cji energii stanéw spinowych rozszczepionych przez pole elektryczne F,, wyraz ten wprowadza
zalezne od spinu przesuniecie w k, ktore prowadzi do asymetrii rozszczepienia spinowego dla
modéw propagujacych sie w lewo i w prawo (jesli E, # 0).

Drugi wyraz w (21) opisuje podsieciowo nieparzyste efektywne pole magnetyczne o prze-
ciwnym znaku na podsieciach A i B. Jest on analogiczny do dolinowo-zaleznego oddzialywania
SOC w grafenie ze ztamana symetria pseudospinowa [14, 80] i pochodzi z zaleznego od pod-
sieci hamiltonianu SOC Kane-Mele [81]. Pozostale dwa wyrazy w réwnaniu (21) sa niezbedne
do poprawnej rekonstrukcji wartosci oczekiwanych spinu. Obejmuja one mieszanie podsieci za
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pomoca operatoréw o1 i o9, W przeciwienstwie do 21 i Q9, ktére dzialaja na dang podsieé.

Zaproponowany model doskonale odzwierciedla wyniki DFT, co przedstawia Rysunek 12.
Zaréwno pasma energetyczne, jak i stosunkowo skomplikowana tekstura spinowa sa dobrze zre-
konstruowane przez model, co potwierdza jego poprawng forme.

Nanorurka (4,4) na platynie

Platyna jest materialem szeroko stosowanym do wytwarzania kontaktéw elektrycznych w eks-
perymentach transportowych [82, 83, 84]. Badania adsorpcji nanorurek na platynie wskazuja, ze
cylindryczny ksztalt rurki ma istotny wplyw na transfer tadunku w tym ukladzie [68]. Jednak
wplyw obecnoéci platyny na strukture pasmowsg i wlasnoéci spinowe nie byt do tej pory zbadany.

W przypadku grafenu bliskosé platyny nie powoduje zniszczenia stozka Diraca grafenu, mimo
istotnego transferu fadunku pomiedzy grafenem a platyna [85, 86]. Cylindryczna geometria na-
norurek, w szczegdlnosci rurek o matej rednicy, prowadzi jednak do wzmocnienia oddzialywania
z substratem wynikajacym z tlumienia amplitud orbitali 7 wewnatrz rurki i ich wzmocnienia na
zewnatrz rurki [68, 87]. ZadaliSmy sobie pytanie o wplyw, jaki to wzmocnione oddzialywanie ma
na pasma Diraca oraz stany spinowe w rurce. Chcieliémy takze sprawdzié¢, czy heterostruktury
nanorurka/bizmuten i nanorurka/platyna beda przejawialy pewne wspélne cechy charakteryzu-
jace hybrydowe heterostruktury 1D/2D.

Temat podjelismy w pracy H8, ktora stanowi kontynuacje badan nad efektem blisko$ci w
nanorurce typu fotel. Badalidémy efekty bliskosci spin-orbita w nanorurce (4,4) umieszczonej na
powierzchni (111) platyny. Podobnie jak w pracy H7, gléwnym narzedziem badawczym byly
obliczenia DFT.

Optymalizacja struktury krystalicznej uktadu pokazala, ze oddzialywanie nanorurki o matej
$rednicy znacznie rézni sie od dwuwymiarowego grafenu. Oddziatywanie z platyna jest na tyle
silne, ze rurka zostaje przyciggana przez substrat na odleglosé 2.1 A, ulegajac przy tym silnej
deformacji (zwezeniu). Stany elektronowe rurki i substratu ulegaja silnej hybrydyzacji, czego
efektem jest catkowite rozmycie stanéw stozka Diraca w rurce przez duza gestos¢ standéw platyny.
Jest zatem oczywiste, ze w takim przypadku nie mozna méwi¢ o efekcie bliskoéci, lecz o uktadzie
silnie oddziatujacym.

W celu ograniczenia stopnia hybrydyzacji stanéw rurki i substratu, wprowadziliSmy pomie-
dzy rurke a platyne pojedyncza warstwe heksagonalnego azotku boru (hBN). hBN charakteryzuje
sie szeroka przerwe pasmowa, rzedu 6 eV oraz duza stabilnoscia strukturalna, dzieki czemu jest
latwo transferowalny standardowymi metodami [88, 89].

Juz na etapie optymalizacji struktury krystalicznej zauwazylidmy, ze obecnos¢ warstwy hBN
znacznie ogranicza oddzialywanie rurka-substrat. Cylindryczny ksztalt rurki pozostaje prak-
tycznie nienaruszony (Rysunek 13 a)), a odleglosci pomiedzy komponentami heterostruktury sa
rzedu 3 A, co jest wartoscia typowa dla materialéw Van der Waalsa [90, 86, 66]. Stany elektro-
nowe rurki w poblizu poziomu Fermiego sg dobrze zachowane, pomimo widocznej hybrydyzacji
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Rysunek 13: Strukturalne i elektornowe wlasnosci heterostruktury CNT(4,4)/hbN/Pt(111). a)
Zoptymalizowana struktura krystaliczna heterostruktury; b) obliczona struktura pasmowa z wy-
réznieniem charakteru atomowego pasm oraz zblizeniem na stozek Diraca nanorurki. ¢) Stozek

Diraca pasma walencyjnego rurki wraz z tekstura spinowa pasm. Punkty prezentuja dane z ob-
liczen DFT, linie efektywny hamiltonian. Rysunek zaadaptowany z pracy HS.

ze stanami platyny (Rysunek 13 b)). Wskazuje to na przejécie od rezimu silnej hybrydyzacji
stanéw do rezimu efektu bliskosci.

Podobnie jak dla heterostruktury CNT/Bi, takze w tym przypadku widoczna jest asymetria
rozszczepienia standéw spinowych. Dla right movers, Ag, ~ 0.73 meV, podczas gdy dla left movers
Ago ~ 1.7meV. Wartodcei Ag, sa okolo trzykrotnie mniejsze niz te dla nanorurki (4,4) na bizmu-
tenie. Redukcje rozszczepienia spinowego przypisaliSmy stabszemu oddzialywaniu SO w platynie
(Z=78) w poréwnaniu do bizmutu (Z=83) oraz efektywnemu ekranowaniu oddzialywania rurki
z substratem przez obecno$é hBN.

Asymetrii struktury pasmowej towarzyszy takze anizotropia tekstury spinowej (Rysunek
13 ¢)). Stany Blocha wykazuja prawie idealna trwala teksture spinowa z gléwnym kierunkiem
polaryzacji Sy. Kierunek polaryzacji spinowej pasm wskazuje na dominujacy efekt oddzialywania
Rashby, TarSy02, i efektywnego pola magnetycznego w kierunku y, 7€215,00. Potwierdzaja to
wartoéci parametréw efektywnego hamiltonianu (17).

Zgodno$é modelu z wynikami numerycznymi (Rysunek 13 c)) jest bardzo dobra. Male odchy-
lenia od wynikéw numerycznych widoczne sg na poziomie orbitalnym, co wynika z zastosowania
izotropowej predkosci Fermiego dla wszystkich 4 pasm uwzglednionych w modelu. Rozbieznoéé
ta nie wplywa jednak na dokladnos¢ opisu efektow spinowych. Warto podkresli¢, ze w pracy
HS8 zastosowali$émy dokladnie ten sam hamiltonian (17) co w pracy H7, przy czym liczba wy-
razéw H®° jest w tym przypadku mniejsza o jeden. Wskazuje to na dobry dobér i uniwersalno$é
zaproponowanego modelu w opisie efektéw spin-orbitalnych w nanorurce typu fotel.

Wyniki zawarte w pracach H7 i H8 pozwolitly nam na sformutowanie ogdlnych wnioskéw odno-
$nie efektu bliskosci spin-orbita w nanorkach typu fotel.
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(i) Pokazalismy, ze efektywne oddzialywanie SO w niskoenergetycznych pasmach nanorurki
indukowane blisko$cia materiatu o silnym oddziatywaniu SO prowadzi do pojawienia sie
trwalej tekstury spinowej wyrézniajacej jeden kierunek spinu.

(ii) Energia indukowanego oddzialywania oraz zwiazane z nia rozszczepienie pasm spinowych
sa na poziomie pojedynczych meV, co jest wystarczajaca rozdzielczoscia energetyczna do
eksperymentalnej implementacji badanych efektow. Nasze obliczenia wskazuja ponadto,
ze rozszczepienia stanéw spinowych stozka Diraca nanoruki rzedu meV nie sg mozliwe do
uzyskania przez przylozenie zewnetrznego pola elektrycznego, co sugerowano w pracach
[77, 71]. Podkresla to istotnosé¢ zaproponowanych rozwiazan w kontekscie testowania i
zastosowania nanorurek w urzadzeniach do kwantowego przetwarzania informacji opartych
na spinowych stopniach swobody.

(iii) Topologia pasm Diraca oraz tekstury spinowej moga by¢ modyfikowane poprzez zmiane
pozycji nanorurki na substracie. Zaobserwowane zmiany topologii pasm na skutek przesu-
niecia rurki wzgldem susbtrau sg analogiczne do topologii pasm grafenu na dichalkogenkach
metali przejéciowych, gdzie parametrem kontrolujacycm zmiany topologii jest wzgledny kat
skrecenia grafenu wzgledem substratu [91]. Uzyskany efekt twistroniki bez twistu pokazuje
silna czulos¢ wlasnosci elektronowych nanorurki na zmiany potencjatu krystalicznego na
interfejsie heterostruktury oraz na istotny wplyw geometrii uktadu na efekty bliskosci.

(iv) Zaproponowany efektywny hamiltonian nanorurki typu fotel wskazuje na analogie pomie-
dzy efektywnymi polami spin-orbitalnymi indukowanymi efektem blisko$ci a zewnetrznymi
polami magnetycznym i elektrycznym.

4.4 Podsumowanie

Przedstawione osiagniecie naukowe dowodzi istotnego wktadu habilitanta w rozwdj wspolczesne-
go rozumienia sprzezenia spin—orbita w materiatach van der Waalsa oraz w hybrydowych ukta-
dach niskowymiarowych. Pierwsza cze$¢ pracy, obejmujaca publikacje H1-H5, ustanawia rygo-
rystyczne i eksperymentalnie zweryfikowane ramy opisu wewnetrznych oddzialywan spin—orbita
oraz mechanizméw relaksacji spinu w materiatlach dwuwymiarowych. Wysokoprecyzyjne obli-
czenia DFT czaséw relaksacji spinu w czarnym fosforze (H1-H3) dostarczyly ilosciowych prze-
widywan, ktére zostaly nastepnie potwierdzone eksperymentalnie, co podkresla wiarygodnosé
zastosowanego podejscia obliczeniowego. Szeroka analiza parametru mieszania spinu w rozle-
glej klasie materiatéw 2D (H5) umozliwita sformutowanie ogélnych zasad skalowania sprzezenia
spin—orbita w jednoelementowych materialach 2D.

Kluczowym osiagnieciem koncepcyjnym wynikajacym z tego dorobku jest reinterpretacja
parametru mieszania spinu b? jako fizycznie istotnego deskryptora efektywnosci parowania Isin-
gowskiego, a nie jedynie pomocniczej wielkoSci w teorii relaksacji spinu. Spostrzezenie to do-
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prowadzito do opracowania efektywnych ram teoretycznych wiazacych parametr b? z sily paro-
wania Isinga, dostarczajac narzedzia predykcyjnego do identyfikacji i projektowania materialéw
zdolnych do podtrzymywania odpornego nadprzewodnictwa w polach magnetycznych przekra-
czajacych limit Pauliego. Opublikowana niedawno praca przegladowa A2 syntetyzuje te wyniki,
umieszczajac je w szerszym kontekécie wspdlczesnych badan nad materiatami 2D.

Druga cze$¢ osiagniecia, reprezentowana przez publikacje H7 i H8, rozszerza analize oddzia-
lywan spin—orbita na obszar hybrydowych heterostruktur 1D /2D, koncentrujac sie na nanorur-
kach weglowych sprzezonych z materiatami o silnym SOC. Prace te pokazuja, ze efekt bliskosci
bedacy jednym z kluczowych paradygmatéw funkcjonalizacji materiatéw 2D moze byé z rowng
skutecznoscia wykorzystany w uktadach o obnizonej wymiarowosci. Traktujac nanorurke jako
jednowymiarowy kanal transportowy sprzezony z podtozem 2D, badania ujawniaja, w jaki spo-
s6b czynniki geometryczne unikatowe dla architektur 1D/2D modyfikuja pola spin—orbitalne
na interfejsie heterostruktury. Co istotne, obserwowane modyfikacje topologii pasm Diraca i
tekstury spinowej nasladuja zjawiska znane z twistroniki, mimo braku kata skrecenia miedzy
komponentami heterostruktury. To swoista ,twistronika bez skrecenia” ukazuje geometrie jako
réwnie wazny parametr sterujacy w inzynierii wtasciwosci elektronowych i spinowych w uktadach
hybrydowych.

Centralnym rezultatem tych badan jest sformulowanie efektywnego hamiltonianu pasm Dira-
ca dla nanorurek typu fotel, umozliwiajacego intuicyjng interpretacje indukowanych przez efekt
bliskosci pél spin—orbita poprzez analogi¢ do zewnetrznych pdl magnetycznych i elektrycznych.
Model ten nie tylko wyjasnia mechanizmy odpowiedzialne za modyfikacje struktury pasmowej,
lecz takze stanowi narzedzie predykcyjne do projektowania heterostruktur o kontrolowanych
wtadciwosciach spinowych. Tym samym tworzy podstawy do inzynierii sprzezenia spin—orbita w
nanorurkach weglowych - kluczowego kroku na drodze do przysztych urzadzen spintronicznych
opartych na architekturach 1D/2D.

4.5 Omoéwienie pozostalych osiggnieé naukowo-badawczych

Poza badaniami stanowiacymi podstawe niniejszego wniosku habilitacyjnego zainteresowania
naukowe habilitanta obejmuja takze inne obszary szeroko pojetej fizyki uktadéw niskowymiaro-
wych.

SPINTRONIKA

Badania materialow 2D w kontekscie ich wtasno$ci spintronicznych stanowia gtéwny nurt badan
habilitanta (A1-A12). Obejmuja one charakterystyke i metody funkcjonalizacji oddzialywania
SO w fosforenie i innych materiatach 2D oraz metody inzynierii oddzialtywania SO poprzez
czynniki zewnetrzne takie jak ciéninie, pole elektryczne lub efekty bliskosci. Podsumowaniem
badan w tym kierunku jest praca przegladowa A2, w ktorej przedstawiliSmy metody opisu
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oddziatywania SO w materialéw 2D na bazie obliczen z zasad pierwszych.

TWISTRONIKA W MATERIALACH 2D

W pracy A14 badaliSmy wplyw kata skrecania dwuwarstwy PtSes na jej wlasnoéci elektronowe
oraz absorpcje promieniowania. Omoéwiliémy takze mozliwos¢ modyfikacji wlasnosci optycznych
dwuwarstwy poprzez przylozenie zewnetrznego cisnienia. Praca A15 dotyczy skreconej dwu-
warstwy grafenu. PokazaliSmy, ze dla kata ok 22° stany elektronowe z dwéch warstw grafenu s
elektronicznie odsprzezone ze wzgledu na duza separacje pedowa. Istotna role w interpretacji
wynikow eksperymentalnych odegraly obliczenia DFT przeprowadzone przez habilitanta. Obli-
czenia pokazaly jakosciowo inny charakter dielektryczny interfejsu pomiedzy warstwami grafenu
dla konfiguracji AA, AB oraz badanej skreconej dwuwarstwy, co pozwolito na poprawng para-
metryzacje modeli elektrostatycznych wykorzystanych do teoretycznego odtworzenia wynikéw
eksperymentu.

DYNAMIKA I DETEKCJA PRZEJSC FAZOWYCH

W pracy A12 sprawdzalismy efektywno$¢ rozpoznawania temperatury oraz rodzaju przejs¢ fazo-
wych przez sie¢ neuronows, w zastosowaniu do modelowych hamiltonianéw ciata statego. Jednym
z ciekawszych wynikéw tej pracy jest wykazanie zdolnosci sieci neuronowej do rozpoznawania
roznic w konfiguracjach defektow sieci rézniacych sie tylko jednym defektem, wskutek czego
osiaga ona efektywnosé bliska jednosci dla szerokiego zakresu temperatur.

NOWE FORMY KRYSTALICZNE W DWUWYMIAROWYCH PULAPKACH POTENCJALNYCH

W ramach wspétpracy naukowej z naukowcami ze Stowacji i Austrii badamy nowe formy kry-
staliczne enkapsulowane warstwami grafenowymi. Materialy te sa wytwarzane w procesie che-
micznym, ktorego dynamika pozwala na wytworzenie specyficznych warunkéw pozwalajacych
na krystalizacje materialéw w nowych formach 1D i 2D. Co wigcej, pulapka potencjalna (ang.
confinement) wytwarzana przez warstwy grafenowe pozwala na dynamiczne Sledzenie przejsé
fazowych, co pokazaliSmy w pracy A2, w ktérej po raz pierwszy zaobserwowalidémy faze heksa-
tyczna w kowalencyjnym materiale 2D.

INZYNIERIA PRZERWY ENERGERYCZNEJ ORAZ RELAKSACJA SPINU W NANOSTRUKTURACH ME-
ZOSKOPOWYCH

Seria prac A16-A 20 poswiecona jest inzynierii wlasciwoéci elektronowych pierscieni kwantowych
oraz nanostruktur typu pierscien kwantowy—kropka kwantowa. Zbadalidmy relaksacje spinu w
kropkach i pierécieniach kwantowych, koncentrujac sie¢ na kluczowych podobienstwach i réznicach
miedzy tymi uktadami. Wykazaliémy réwniez, ze potaczenie obu geometrii w jednym uktadzie
— nanostrukturze typu kropka-pierécien — umozliwia wysoki stopien strojenia jej wlasciwosci
transportowych i spinowych.
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4.6

Al

A2

A3

A4

A5

A6

AT

A8

A9

Lista prac opublikowanych po uzyskaniu stopnia doktora z wylaczeniem
prac H1-HS8 przedstawionych jako osiaggniecie naukowe.

Marko Milivojevié¢, Juraj Mnich, Paulina Jureczko, Marcin Kurpas, and Martin Gmitra,
Ferroelectric switching control of spin current in graphene proximitized by InySes. Materials
Futures, 5, 015201 (2026). Impact Factor: 10.8

Paulina Jureczko, Zbigniew Dendzik, and Marcin Kurpas, Optimizing optical properties of
bilayer PtSes: The role of twist angle and hydrostatic pressure, Applied Physics Letters,
128 (2026). Impact Factor: 3.6

Klaus Zollner, Marcin Kurpas, Martin Gmitra, and Jaroslav Fabian. First-principles deter-
mination of spin—orbit coupling parameters in two-dimensional materials. Nature Reviews
Physics, 7, 255 (2025). Impact Factor: 39.5

Paulina Jureczko, Marko Milivojevié¢, and Marcin Kurpas, Strain-tuning of spin anisotropy
in single-layer phosphorene: insights from elliott—yafet and dyakonov—perel spin relazation.
New Journal of Physics, 27, 053006 (2025). Impact Factor: 2.8

Marko Milivojevié¢, Marcin Kurpas, Maedeh Rassekh, Dominik Legut, and Martin Gmi-
tra, Hydrostatic pressure control of the spin-orbit proximity effect, spin relaxation, and
thermoelectricity in a phosphorene-WSey heterostructure. Physical Review B, 110,085306,
(2024). Impact Factor: 3.7

Marko Milivojevié¢, Martin Gmitra, Marcin Kurpas, Ivan Stich, and Jaroslav Fabian, Giant
asymmetric proximity-induced spin—orbit coupling in twisted graphene/snte heterostructu-
re, 2D Materials, 11, 035036 (2024). Impact Factor: 4.3

Marko Milivojevié, Martin Gmitra, Marcin Kurpas, Ivan Stich, and Jaroslav Fabian,
Prozximity-enabled control of spin-orbit coupling in phosphorene symmetrically and asym-
metrically encapsulated by WSes monolayers, Physical Review B, 109, 075305 (2024).
Impact Factor: 3.7

Marko Milivojevié, Martin Gmitra, Marcin Kurpas, Ivan Stich, and Jaroslav Fabian,
Prozimity-induced spin-orbit coupling in phosphorene on a WSey monolayer. Physical Re-
view B, 108, 115311 (2023). Impact Factor: 3.2

Paulo E. Faria Junior, Klaus Zollner, Tomasz Wozniak, Marcin Kurpas, Martin Gmitra,
and Jaroslav Fabian, First-principles insights into the spin-valley physics of strained trans-
ition metal dichalcogenides monolayers. New Journal of Physics, 24, 083004 (2022). Impact
Factor: 3.3

34


https://iopscience.iop.org/article/10.1088/2752-5724/ae18ea
https://iopscience.iop.org/article/10.1088/2752-5724/ae18ea
https://pubs.aip.org/aip/apl/article-abstract/128/3/031901/3377619/Optimizing-optical-properties-of-bilayer-PtSe2-The?redirectedFrom=fulltext
https://pubs.aip.org/aip/apl/article-abstract/128/3/031901/3377619/Optimizing-optical-properties-of-bilayer-PtSe2-The?redirectedFrom=fulltext
https://www.nature.com/articles/s42254-025-00818-4
https://www.nature.com/articles/s42254-025-00818-4
https://iopscience-iop-org.translate.goog/article/10.1088/1367-2630/add8b5/meta?_x_tr_sl=en&_x_tr_tl=pl&_x_tr_hl=pl&_x_tr_pto=sc
https://journals.aps.org/prb/abstract/10.1103/PhysRevB.110.085306
https://journals.aps.org/prb/abstract/10.1103/PhysRevB.110.085306
https://iopscience.iop.org/article/10.1088/2053-1583/ad59b4
https://journals.aps.org/prb/abstract/10.1103/PhysRevB.109.075305
https://journals.aps.org/prb/abstract/10.1103/PhysRevB.108.115311
https://journals.aps.org/prb/abstract/10.1103/PhysRevB.108.115311
https://iopscience.iop.org/article/10.1088/1367-2630/ac7e21

M. Kurpas Autoreferat

A10

All

A12

A13

Al4

Al5

Al6

A17

A18

A19

Paulina Jureczko and Marcin Kurpas,Spin—orbit coupling in buckled monolayer nitrogene,
Scientific Reports, 12, 3201, (2022). Impact Factor: 4.6

Paulo E Faria Junior, Marcin Kurpas, Martin Gmitra, and Jaroslav Fabian, k - p theory
for phosphorene: Effective g-factors, landau levels, and excitons, Physical Review B, 100,
115203, (2019). Impact Factor: 3.57

Julian Siegl, Anton Bleibaum, Wen Wan, Marcin Kurpas, John Schliemann, Miguel M
Ugeda, Magdalena Marganska, and Milena Grifoni, Friedel oscillations and chiral su-
perconductivity in monolayer NbSes. Nature Communications, 16, 8228 (2025). Impact
Factor: 15.7

Monika Richter-Laskowska, Marcin Kurpas, and Maciej M Maska. Learning by confusion
approach to identification of discontinuous phase transitions, Physical Review E, 108,
024113 (2023). Impact Factor: 2.4

Thuy An Bui, David Lamprecht, Jacob Madsen, Marcin Kurpas, Peter Kotrusz, Alexander
Markevich, Clemens Mangler, Jani Kotakoski, Lado Filipovic, Jannik C Meyer, et al.,
Hezxatic phase in covalent two-dimensional silver iodide, Science, 390, 1033 (2025). Impact
Factor: 45.8

Peter Rickhaus, Ming-Hao Liu, Marcin Kurpas, Annika Kurzmann, Yongjin Lee, Hiske
Overweg, Marius Eich, Riccardo Pisoni, Takashi Taniguchi, Kenji Watanabe, et al. The
electronic thickness of graphene, Science Advances, 6, eaay8409 (2020). Impact Factor:
14.1

Marcin Kurpas, Barbara Kedzierska, Iwona Janus-Zygmunt, Anna Gorczyca-Goraj, Elz-
bieta Wach, Elzbieta Zipper, and Maciej M Maska. Charge transport through a semicon-
ductor quantum dot-ring nanostructure, Journal of Physics: Condensed Matter, 27, 265801
(2015). Impact Factor: 2.2

Iwona Janus-Zygmunt, Barbara Kedzierska, Anna Gorczyca-Goraj, Marcin Kurpas, Maciej
Maska, and Elzbieta Zipper, Application of the dot-ring nanostructure to control electrical
transport in the coulomb blockade regime, Acta Physica Polonica A, 126, 1171 (2014).
Impact Factor: 1.14

Elzbieta Zipper, Marcin Kurpas, and Maciej M Maska, Wave function engineering in qu-
antum dot-ring nanostructures, New Journal of Physics, 14,093029 (2012). Impact Factor:
4.03

Marcin Kurpas, Elzbieta Zipper, and Maciej M Maska, FEngineering of electron states
and spin relaxation in quantum rings and quantum dot-ring nanostructures, In Physics of
Quantum Rings, pages 455-479. Springer Berlin Heidelberg Berlin, Heidelberg (2013).
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A20 Elzbieta Zipper, Marcin Kurpas, Janusz Sadowski, and Maciej M Maska, Spin relaxzation
in semiconductor quantum rings and dots—a comparative study, Journal of Physics: Con-
densed Matter, 23, 115302 (2011). Impact Factor: 2.355

A21 E. Zipper and M. Kurpas, Entanglement of Matter Qubits at a Distance, J. Comput. Theor.
Nanosci. 7, 1642 (2010). Impact Factor: 1.4

Sumaryczny Impact Factor (A1-A21): 175.14

4.7 Dane naukometryczne

Dane na dzien 27.05.2026

Impact Factor (wg roku ukazania sie artykuléw) : 236.271

Web of Science Google Scholar

Liczba cytowan 664 876
Liczba cytowan bez autocytowan 594
Indeks Hirscha 12 14

5 Informacja o wykazywaniu sie istotng aktywnosciag naukowag
albo artystyczng realizowang w wiecej niz jednej uczelni, in-
stytucji naukowej lub instytucji kultury, w szczegdélnosci za-

granicznej.

5.1 Wspélpraca naukowa

Habilitant aktywnie wspoélpracuje z naukowcami z renomowanych krajowych i zagranicznych
osrodkéw badawczych. Wysoka efektywno$é tej wspoélpracy znajduje potwierdzenie we wspol-
nych publikacjach oraz realizowanych projektach naukowych. Aktualne kontakty i przedsiewzie-
cia badawcze obejmuja wspdlprace z nastepujacymi naukowcami:

e Jaroslav Fabian (Universitat Regensburg)
e Martin Gmitra (Pavol Jozef Safarik University in Kogice)

e Kimmo Mustonen (Universitat Wien)
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e Viera Skakalova (Institute of Electrical Engineering of Slovak Academy of Sciences)
e Marko Milivojevi¢ (Institute of Informatics, Slovak Academy of Sciences)
e Magdalena Marganska-f.yzniak (Universitat Regensburg/Politechnika Wroctawska)

e Maciej Maska (Politechnika Wroctawska)

5.2 Granty

W ramach wspotpracy miedzynarodowej habilitant kierowal dwoma projektami badawczymi:

e Band-Gap Engineering in Unconventional Semiconductors (2022-2025) w ramach
miedzynarodowego programu ” V4-Japonia”, Narodowe Centrum Badan i Rozwoju (NCBR).
Badania prowadzone byty z czterema partnerami z Grupy Wyszehradzkiej oraz partnerem
japonskim.

e Zjawiska spinowe w nanodrutach i dwuwymiarowych materiatach van der Wa-
alsa (2022-2023) w ramach programu ” Wspdélne projekty badawcze Polska-Stowacja”, Na~
rodowa Agencja WYmiany Akademickiej (NAWA). Partner po stronie stowackiej: Dr Mar-

tin Gmitra.

Ponadto, podczas dwuletniego stazu naukowego w latach 2015-2017 w Uniwersytecie w Regens-
burgu byl wykonawca w grancie SPP 1538: Spin Caloric Transport (SpinCaT), Deutsche
Forschungsgemeinschaft.

Prowadzitem takze badania jako wykonawca w krajowych grantach i sieciach naukowych:

e "Dynamika i termodynamika skorelowanych ukladéw z mieszanymi kwantowo-
klasycznymi stopniami swobody - nowe metody obliczeniowe”, (2018-2020) UMO-
2018/29/B/ST3/01892

e "Korelacje i koherencja w uktadach makro i nano” (2013-2015),2013/11/B/ST3/00824
e Scientific Network LFPPI (2008-2009), Nr 106/E-345/BWSN-0166,/2008

¢ Entanglement of nano- and mesosystems (2008-2009), Ministerstwo Nauki i Szkol-
nictwa Wyzszego (N 202 131 32/3786)

5.3 Staze i wizyty naukowe

e Trzymiesieczny pobyt naukowy w ramach programu Mobilnoéé Kadry finansowanego przez
Uniwersytet Slaski, Uniwersytet w Regensburgu (15.11.2018 - 16.03.2019)
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Staz podoktorski (2 lata), Uniwersytet w Regensburgu 2015-2017
Wizyta naukowa (guest researcher), Uniwersytet w Regensburgu 1.10.2014-31.1.2015

Staz dydaktyczno-badawczy 2.01.2014 - 20.02.2014 (Uniwersytet w Regensburgu) finanso-
wany z projektu NITKA zad 9. Staze i szkolenia w wiodacych zagranicznych i krajowych
osrodkach akademickich i naukowo-badawczych (1 miesiagc, 2014)

Miesieczny staz/stypendium DAAD na realizacje projektu , Transport properties of a dot-
ring nanostructure”, Uniwersytet w Regensburgu (07.2013 - 08.2013)

pracownik naukowy (researcher), Nordic Hysitron Laboratory, Department of Material
Science and Engineering, Aalto University, Espoo, Finland (7.2009-1.2010)

Wizyta naukowa (2 tygodnie), Faculty of Physics, Weizmann Institute of Science, Israel,
(hosts: Dr. Hadas Shtrickman, Prof. Moty Heiblum)(2007).

Poza dtuzszymi wyjazdami naukowymi regularnie odbywam krétkie (do 1 tygodnia) wyjazdy

do osrodkéw partnerskich, a takze gosci naukowcéw zagranicznych w Instytucie Fizyki US.

5.4

Wybrane prezentacje na konferencjach naukowych, sympozjach i semi-
nariach

Habilitant aktywnie uczestniczy w konferencjach oraz seminariach naukowych prezentujac i dys-

kutujac wyniki swoich badan. Ponizej znajduje sie kilka wybranych pozycji.

Spin-Orbit Prozimity Effects in Hybrid 1D/2D Van der Waals Heterostructures (wyktad
zaproszony ), IEEE NAP Conference, Bratislava, Slovakia (2025).

Type-1I Ising Pairing in Centrosymmetric Superconductors: Insights from First-Principles
Calculations (wyklad), 30th International Conference Applied Physics of Condensed Mat-
ter APCOM 2025, June 25 - 27, Strbské Pleso, Slovakia (2025).

Let’s go quantum, czyli kwantowy komputer dla kazdego (wyklad zaproszony), 49. Zjazd
Fizykéw Polskich, Katowice, Polska (2025).

Spin mizing parameter as an indicator of Ising type-II pairing (wyklad), 9th Polish Con-
ference ” Graphene and other 2D materials”, Poznan, Poland, 8-10 September (2024).

Spin-orbit prozimity effect in carbon nanotubes (poster), XXXVth International Winter-
school on Electronic Properties of Novel Materials, Kirchberg, 18 - 24 March, (2023)

Prozimity spin-orbit coupling in carbon nanotubes on 2D materials (wyklad zaproszony)
Pavol Jozef Safarik University in Kogice, Slovakia (2022).
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e Monolayer and bilayer PtSe2: spin orbit-coupling, spin relazation and twisting (wyklad),
6th Polish Conference Graphene and other 2D materials, Wroctaw, Poland (2021).

e Spin-orbit coupling and spin mizring and in two-dimensional materials (wyklad zapro-
szony ), 2D Materials: From Fundamental to Spintronics, Natal, Brasil (2019).

e Rewolucja w dwdch wymiarach,czyli o tym, jok tasma klejgca zmienila fizyke (wyklad
zaproszony ), Seminarium PTF, Katowice, Poland (2019).

e Spin-orbit coupling and spin mixing in two-dimensional materials, (wyklad zaproszony)
Katedra Fizyki Teoretycznej, Politechnika Wroctawska, Wroctaw, Poland (2019)

e Spin mizing and spin relaxation in two-dimensional materials (wykltad), 47th International
School & Conference on the Physics of Semiconductors ” Jaszowiec 2018”, Szczyrk, Poland
(2018).

o Dynamika spinu w czarnym fosforze: w strone urzqdzen spinowych o nanosekundowych
czasach relaksacji (wykltad zaproszony), Instytut Fizyki Uniwersytet Jagiellonski, Kra-
kéw, Poland, (2017).

o Mechanizm FElliotta- Yafeta relaksacji spinu w czarnym fosforze i innych materiatach 2D

(wyklad), III Krajowa Konferencja ,Grafen i inne materialty 2D”, Szczecin, 6-8 wrze$nia
(2017).

e Spin-orbit coupling and spin relaxation in phosphorene (wyklad), APS March Meeting,
Baltimore, USA, (2016).

e Spin-orbit coupling and spin relazation in phosphorene (wyklad), DPG Meeting, Regens-
burg, Germany (2016)

e Charge transport through a semiconductor Dot-Ring Nanostructure (wyktad), International
Conference ”Correlations and Coherence at Different Scales”, Ustron, Poland (2014).

e Entanglement swapping with artificial atoms (wyklad zaproszony), Quantum Techno-
logies Conference, Torun, Poland (2010).

6 Informacja o osiggnieciach dydaktycznych, organizacyjnych
oraz popularyzujacych nauke lub sztuke

6.1 Dzialalnos$é dydaktyczna i popularyzatorska

e Prowadzenie wyktadow i warsztatow z mechaniki i komputeréw kwantowych w szkotach
$rednich w ramach projektu ”Informatyka kwantowa i chemia na rzecz zielonej przysztosci
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Uniwersytet Sl@ski w Katowicach wspiera studentéow i uczniéw szkét ponadpodstawowych”
(2025)

o Wykladowca w ramach Miedzynarodowej Szkoly Letniej ” Vinci”, Uniwersytet Slaski, (2021)

e Promocja kierunku Ekonofizyka w ramach projektu “Czas na ekonomie”. Cykl wyktadéw
popularyzatorskich w szkotach srednich (2014)

e Przygotowanie ogdlnodostepnego skryptu “Wybrane zagadnienia ekonometrii z wykorzy-
staniem programu Statistica” dla studentéw kierunku Ekonofizyka (2014)

o Wspoélrealizacja projektu ”iCSE Innovative Computing in Science Education”. Przygoto-
wanie materiatéw dydaktycznych.

e Stworzenie i wieloletnia opieka nad stronami www Zaktadu Fizyki Teoretycznej, Zakatadu
Astrofizyki 1 Kosmologii, projektu UPGOW, projektu Twing

6.2 Doswiadczenie dydaktyczne

Habilitant posiada bogate dos$wiadczenie dydaktyczne zdobyte w kraju, jak i zagranica (Uniwer-
sytet w Regensburgu, Niemcy). Tematyka prowadzonych zajeé jest bardzo szeroka, od podstaw
matematyki, poprzez ekonometrie, grafike komputerowa, az po teorie ciala statego. Szczegdtowa
lista prowadzonych zajeé znajduje sie¢ ponizej.

e Teoria Ciala Stalego (Wyklad, konwersa- e Fizyka fazy skondensowanej (wyktad)

torium)
e Zaawansowana fizyka fazy skondensowa-
e Mesoscopic physics (University of Re- nej (wyktad)

burg 2016) (ki tori
gensburg 2016) (konwersatorium) e Analiza matematyczna II (konwersato-

e Quantum Mechanics (University of Re- rium)

gensburg) (konwersatorium) e Programowanie (laboratorium),

e Selected Topics of Solid State Physics o Fizyka ukladéw mezoskopowych (wy-

(lecture)

Mechanika kwantowa I, IIT (wyktad, kon-
wersatorium)

Elementy Mechaniki Kwantowej - kurs
dla doktorantéw (konwersatorium)

Fizyka statystyczna (konwersatorium)
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ktad, éwiczenia, laboratorium)

Wybrane zagadnienia z fizyki kwantowej
(wyklad, konwersatorium)

Wybrane zagadnienia z fizyki teoretycz-
nej (wyklad, konwersatorium)

Statystyka (¢éwiczenia)
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6.2.1

Ekonometria (wyktad, konwersatorium) Wspblczesne zastosowania informatyki

) ] (laboratorium)
Elementy matematyki (konwersatorium)

) . ) Grafika komputerowa (laboratorium)
Zastosowanie Informatyki w medycynie

(laboratorium)

Technologia informacyjna (laboratorium)

Systemy operacyjne (laboratorium), e Pracownia Dyplomowa (warsztat)

Opieka nad studentami

Promotor pomocniczy w przewodach doktorskich

mgr Paulina Jureczko, tytul rozprawy ” Spin effects in low-dimensional materials” (w trak-
cie realizacji).

dr M. Richter-Laskowska, tytut rozprawy ” Application of machine learning algorithms to
statistical physics and biophysics” (2023).

Wypromowane prace dyplomowe:

” Efektywne modele ciasnego wigzania dla wybranych materialéw dwuwwymiarowych na pod-
stawie obliczeri DF'T” , praca licencjacka (2025).

” Modelowanie wlasno$ci fizycznych ukladéw dwuwymiarowych w oparciu o teorie funkcjo-
natdw gestosci (DFT)”, praca magisterska (2020).

" Wplyw naprezenia na wlasnosci spinowe czarnego fosforu”, praca magisterska (2018).

“Budowa i oprogramowanie demonstracyjnego ukltadu pomiarowego dla uktadu pompy cie-
pla”, praca magisterska realizowana we wspolpracy z firma GHS Polska ,(2016).

“Losowe generowanie muzyki - podejscie statystyczne”, praca magisterska (2015).

“Motyl Hofstadtera w nanostrukturach grafenowych - modelowanie komputerowe”, praca
inzynierska (2015).

" Analiza i modelowanie wartosci rynkowej zawodnikéw NBA” | praca magisterska (2014).

” Analiza © modelowanie wartosci rynkowej zawodnikéw pitki noinej”, praca licencjacka
(2013).
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6.3 Dzialalno$¢ organizacyjna i ekspercka

e Koordynator ds. promocji kierunkéw studiow Fizycznych w Instytucie Fizyki, Uniwersytet
Slaski, (od 2022).

e Czlonek Rady Dydaktycznej Kierunku Studiéw Biofizyka, Fizyka, Fizyka Medyczna, Mikro
i Nanotechnologia, Uniwersytet Slaski (od 2022).

e Czlonek Rady ds. Wspélpracy z Azja, Uniwersytet Slaski (od 2024).
e Czlonek Rady Instytutu Fizyki US (od 2023).

e Czlonek zespotéw ds opracowania nowych specjalnosci oraz siatek studiéw kierunku Fizy-
ka, Fizyka Nauczycielska, Uniwersytet Slaski (2021, 2024).

e Wspélorganizator XX Swieta Liczby Pi, Uniwersytet Slaski (2023).

e Projektowanie i wykonanie materialéw promocyjnych: plakatéw, ulotek, baneréw rekla-
mowych, materialéw cyfrowych, kierunkéw studiéw oferowanych przez WNST, US (2023-
2025).

e Wspélorganizacja miedzynarodowej konferencji Correlations and Coherence at Different
Scales, Ustron w latach 2012, 2014, 2016, 2018 (obowiazki: organizacja sesji posterowej,
logistyka, zapraszanie i opieka nad gosémi, praca w komitecie doradczym).

e Czlonek zespotu ds. wdrazania Krajowych Ram Kwalifikacji w Instytucie Fizyki US (2011/2012).

e Recenzent w czasopismach naukowych:

— Physical Review Letters — Physics Letters A

Physical Review B Computational Condensed Matter

Physica Status Solidi B

Chemical Physics Letters
ACS Applied Nano Materials

Micro and Nanostructures

— Scientific Reports — Acta Physica Polonica A
— Advanced Theory and Simulations — Physica B
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