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Cieplo i Geometria:
poszukiwanie Zrodel fononowego cieplnego efektu Halla w fazach geometrycznych

Glownym celem projektu jest dostarczenie dowodow eksperymentalnych na wystepowanie
fononowego cieplnego efektu Halla (PTHE) w niemagnetycznych izolatorach, a nastepnie
zidentyfikowanie mikroskopijnych mechanizméw odpowiedzialnych za to zjawisko. Cieplny efekt
Halla (THE), znany historycznie jako efekt Righi-Leduca, przejawia si¢ w obecno$ci pola
magnetycznego wystgpowaniem poprzecznego gradientu temperatury w odpowiedzi na podluzny
strumien ciepta. Chociaz poczatkowo zakladano, ze przyczyng zjawiska moze by¢ wylacznie sita
Lorentza dziatajaca na no$niki tadunku przenoszace ciepto, poprzeczny gradient temperatury wykryto
niedawno rowniez w materiatach posiadajacych jedynie obojetne kwaziczastki. Pierwsze tego typu
odkrycia byly tlumaczone interakcja miedzy spinami, a siecig krystaliczng, badz hybrydyzacja
magnonowo-fononowa.  Jednakze pojawiajace si¢ doniesienia o duzym THE w prostych
niemagnetycznych krysztatach jednopierwiastkowych pokazaly, ze dotychczasowe wyjasnienie jest
niekompletne. Istniejgce modele teoretyczne bazujace na mechanizmach rozpraszania lub
standardowych obliczeniach krzywizny Berry’ego w przyblizeniu harmonicznym, nie sa w stanie
poprawnie przewidzie¢ wielkosci obserwowanego PTHE w czystych materialach. Sugeruje to, ze w
obecnie stosowanym opisie dynamiki fononow w obecnosci pola magnetycznego brakuje kluczowego
elementu.

Wiodaca idea lezaca u podstaw niniejszego wniosku jest postulat, ze PTHE w izolatorach
niemagnetycznych jest manifestacja faz geometrycznych nabywanych przez fonony. Zaktadamy przy
tym, ze fizyczne pochodzenie tej fazy geometrycznej moze by¢ rozne dla réznych klas materiatow.
Nasza robocza hipoteza zaklada, Zze w izolatorach jonowych dominujacy udziat wynika z
bezposredniego dziatania sil Lorentza na efektywne ladunki Borna. Natomiast w izolatorach
kowalencyjnych, gdzie takie tadunki nie wystepujg, PTHE wywodzi si¢ z sieciowego efektu Aharonova-
Bohma. Mechanizm ten opiera si¢ na zalamaniu przyblizenia adiabatycznego Borna-Oppenheimera,
umozliwiajac zewnetrznemu polu magnetycznemu oddziatywanie z drganiami sieci krystalicznej za
posrednictwem chmury elektronowej. Jesli potozenie srodka masy elektronow nie jest identyczne z
odpowiadajagcym mu polozeniem jonow, do funkcji falowej fononu dodawana jest dodatkowa faza
Berry’ego. W rezultacie wynik proceséw rozpraszania fonon—fonon staje si¢ wrazliwy na pole
magnetyczne.

Projekt wykorzystuje synergiczne podejscie, taczace precyzyjne badania eksperymentalne z
zaawansowanymi obliczeniami teoretycznymi ab initio. Prace do§wiadczalne obejma szerokie spektrum
modelowych materiatéw izolacyjnych charakteryzujacych si¢ wysoka symetrig krystaliczng, ale
roznigcych si¢ charakterem wigzan 1 gestoscig defektow. Wsrod badanych materiatow beda
dwusktadnikowe izolatory jonowe i kowalencyjne, a takze zwiazki z symetrig chiralng. Ze wzgledu na
sladowa wielko$¢ poprzecznego sygnatu w uktadach niemagnetycznych, projekt obejmuje
zaprojektowanie 1 budowg specjalistycznego stanowiska eksperymentalnego. Zestaw bedzie
zaprojektowany tak, aby umozliwi¢ precyzyjng regulacje kata migdzy gradientem temperatury a
wektorem pola magnetycznego, co pozwoli na wszechstronne testowanie symetrii. W obliczeniach
teoretycznych zastosowana zostanie teoria funkcjonatu gestosci (DFT) oraz metoda bezposrednich
statych sit (ang. direct force constant approach). Do modelowania zachowania fononoéw w skonczonych
temperaturach wykorzystamy probkowanie przestrzeni konfiguracji o wysokiej efektywnosci (HECSS).
Kluczowa innowacja bedzie integracja czlonéw nieadiabatycznych w celu obliczenia faz
geometrycznych indukowanych polem. Badania beda miaty na celu odtworzenie eksperymentalnych
warto$ci cieplnej przewodnosci Halla poprzez uwzglednienie wyzszych rzedéw anharmonicznych
statych sit i analize cech topologicznych, takich jak krzywizna Berry’ego fonondéw i pojawienie si¢
fononéw chiralnych.

Znaczenie naukowe projektu jest daleko idace. Ustalenie pochodzenia cieplnego efektu Halla
w niemagnetycznych izolatorach bedzie waznym przyczynkiem do intensywnej debaty dotyczacej
transportu ciepta w ztozonych uktadach kwantowych. Zalicza si¢ do nich na przyktad materialy z ciecza
spinowg Kitaeva lub wykazujace nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe. By¢ moze bedziemy w
stanie wykaza¢, ze obserwowane w nich zjawiska transportowe sg manifestacja wszechobecnej fazy
geometrycznej fononow. Pomyslne zrealizowanie badan i iloSciowe potwierdzenie hipotezy fazy
geometrycznej w niemagnetycznych izolatorach w sposdb fundamentalny zmieni zrozumienie
fononowego transportu ciepta w obecnosci pola magnetycznego.



