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Ocena rozprawy doktorskiej pani magister inz. Weroniki Klaudii Pasek pt. Quantum
Simulation of Strongly Correlated Phases in Low-Dimensional Solid-State Systems

Recenzje podzielitem na dwie czesci: pierwszg — 0gdlng, zawierajgca opinie i podsumowanie cafej
pracy, oraz druga, zawierajgcq bardziej szczegbtowy przeglad kolejnych rozdziatow.

Ooinia agal

Wstep. Tematem rozprawy doktorskiej sg symulatory kwantowe w ciele stalym jako alternatywna
platforma do badania silnie skorelowanych faz kwantowych. Tematyka ta doskonale wpisuje sie
w aktualne trendy wspoétczesnej fizyki materii skondensowanej i fizyki kwantowej. Juz kilka lat temu
$rodowisko zajmujgce sie nanoskopowymi strukturami pofprzewodnikowymi, w szczegdélnosci
bramkowanymi kropkami kwantowymi na bazie materiatéw dwuwymiarowych, zdato sobie sprawe, ze
realizacja petnoskalowego komputera kwantowego jest wcigz przedwczesna. W konsekwencji
znalezlismy sie w epoce tzw. noisy intermediate-scale quantum (NISQ) computing, w ktérej naturalng
i obiecujacy alternatywa aplikacji staly sie badania nad kwantowymi symulatorami uktadéw wielu ciat.
Z drugiej strony, symulowanie uktadéw silnie skorelowanych na komputerach klasycznych napotyka
fundamentalne ograniczenia zwigzane z wykiadniczym wzrostem przestrzeni Hilberta (tzw. "$ciane
wykiadnicza"). Budowa fizycznych symulatoréw modeli wielociatowych jawi sie wiec jako atrakcyjna i
perspektywiczna $ciezka badawcza. Prezentowana rozprawa w petni wpisuje sie w ten nurt.

Struktura pracy. Pierwsze wrazenie z lektury pracy jest bardzo pozytywne. Rozprawa ma
przejrzysta i dobrze przemyslang strukture, jasno sformuiowane cele badawcze, klarownie
zdefiniowane platformy fizyczne oraz dobre osadzenie w kontekscie znanych zjawisk fizyki silnie
skorelowanych faz kwantowych. Praca prezentuje bogactwo metod teoretycznych i analizowanych
zjawisk, a jednoczesnie nie jest przesadnie obszerna. Po odjeciu spiséw i dodatkéw zasadniczy tekst
liczy doktadnie 101 stron, co $wiadczy o duzej dyscyplinie autorki: praca zawiera doktadnie to, co
istotne, bez zbednych dygresji, i dzieki temu czyta sie jg bardzo dobrze. Bogactwo rozprawy widoczne
jest juz na poziomie zastosowanych platform symulacyjnych, do ktérych naleza:

e heterostruktury moiré z dichalkogenkéw metali przejsciowych (TMDC), w ktérych efektywny
potencjat moiré prowadzi do powstawania sieci zlokalizowanych kropek kwantowych o
oddziatywaniach kontrolowanych przez wzgledny skret monowarstw,

e grafenowe nanostruktury, w szczegélnosci fancuchy nanografenowe zbudowane z jednostek
triangulenu (sumaryczny spin 1 modéw zerowych) oraz fenalenylu (spin ).

Réwnie imponujacy jest zastosowany warsztat teoretyczny i numeryczny, pokazujacy juz dosy¢ spore
doswiadczenie doktorantki w badaniu uktadéw nanoskopowych w formalizmie ciasnego wigzania
rozszerzonym o opis wielociatowy, obejmujgcy m.in.:



doktadng diagonalizacje,

obliczanie elementéw macierzowych oddziatywania w przestrzeni rzeczywiste;j,

metode oddziatywania konfiguracji,

metode Hartreego-Focka,

efektywne modele Hubbarda,

efektywne niskoenergetyczne modele spinowe z wymiang “na pierscieniu” (ring exchange),
analize entropii splatania,

odniesienia do modelu AKLT.
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Po trzecie, rozprawa charakteryzuje sie duzg réznorodnoscig badanych efektéw fizycznych,
zwigzanych z bogatg analizg wystepujgcych tam silnie skorelowanych faz kwantowych, takich jak:

uogdlnione krysztaty Wignera,

sygnatury polaryzacji spinowej indukowanej mechanizmem Nagaoki,

nematyczna faza typu valence bond solid,

kwantowe ciecze spinowe,

faza Haldane’a (skonczona przerwa Haldane'a, zlokalizowane stany brzegowe),

fazy topologiczne chronione symetrig charakteryzujgce sie splgtaniem krétkozasiegowym.

Zawarto$¢ pracy. Rozprawa zawiera dwa rozdzialy wprowadzajgce. Pierwszy stanowi przeglgd
kanonu wiedzy dotyczgcej ukfaddw silnie skorelowanych, drugi natomiast omawia metody (gtéwnie
numeryczne) stosowane do ich badania. Co istotne, oba rozdzialy uwzgledniaja wspétczesne
zagadnienia i aktualne podejscia badawcze. Wstep peini role dobrze napisanego, cho¢ sitg rzeczy
selektywnego, przewodnika po nowoczesnych metodach numerycznych w fizyce ukiadéw silnie
skorelowanych i jest bardzo uzyteczny dydaktycznie. Ze wzgledu na to praktyczne wprowadzenie, a
takze Swietny opis metod w dalszej czesci, umieszcze te rozprawe nie wsréd wielu innych prac
studenckich, ale w specjalnym folderze na pulpicie z ulubionymi podrecznikami. Rozdzialy 3-6
zawierajg zasadniczg cze$¢ rozprawy, czyli oryginalne wyniki badan. Do najwazniejszych
oryginalnych osiggnie¢ doktorantki, poza rozwojem metodologii oméwionej w rozdziale 3, naleza:

1. obserwacja ferromagnetyzmu Nagaoki w dwuwymiarowym symulatorze modelu Hubbarda
zrealizowanym na sieci kilkunastu kropek moiré,

2. identyfikacja molekuty Wignera w tych samych strukturach,

3. obserwacja i charakterystyka ferromagnetycznej fazy typu valence bond solid (VBS) dla
stabszych oddziatywan w symulatorach spinowych na sieci moiré,

4. identyfikacja nematycznej cieczy spinowej w symulatorach spinowych na sieci moiré dla
posrednich wartosci ekranowania dielektrycznego,

5. pierwsze systematyczne zbadanie wiasnosci elektronowych i magnetycznych tancuchow
tréjkatnych kropek grafenowych zbudowanych z triangulendw i fenalenyléw, w tym ujawnienie
sie topologicznej fazy Haldane’a w taricuchach mieszanych: triangulen-fenalenyl-fenalenyl.

Szczegblnie punkt pigty zastuguje na podkresienie ze wzgiedu na potencjaine znaczenie aplikacyjne.
Jest to bowiem wyrazna préba pokazania, jak i gdzie mozliwe jest projektowanie topologicznych
stanéw spinowych, co jest kluczowe z punktu widzenia realizacji topologicznego komputera
kwantowego.

Uwagi ogolne i pytania do dyskusji. W tej czesci przedstawiam kilka uwag, ktére nasuwajg sie po
lekturze rozprawy, ale musze podkreslic, ze ich ilo$¢ nie ma na celu umniejszenia mojej wysokiej
oceny prezentowanej pracy, a wrecz przeciwnie jest wyrazem zywego zainteresowania. Nie wszystkie
sg warte poszerzonej dyskusji i decyzje, do ktérych z nich warto sie odnies¢, pozostawiam
doktorantce:



1. Na ile zaproponowane precyzyjne katy skrecenia i konfiguracje heterostruktur moiré sg tatwe
w realizacji? Czy proponowane struktury faricuchow tréjkatnych kropek grafenowych sg tatwe
do zsyntetyzowania — metodg eksfoliacji, depozycji z fazy gazowej, czy moze inng?

2. W tréjkatnych kropkach grafenowych (13- i 22-atomowych) wyizolowane mady zerowe majg
okreslony catkowity spin i moga stuzy¢ do budowy faricucha spinowego. Powstaje pytanie:

o jak zapewniane jest ich obsadzanie i separacja energetyczna od reszty spektrum,
o w przypadku triangulenu spin catkowity S=1 wynika z sumy dwéch modéw S=% — na
ile jest to rzeczywisty spin 1, a na ile uktad singlet-tryplet?

3. W procedurze mapowania oddziatujgcych dziur na sieci moiré na model Hubbarda pojawiajg
sie dodatkowe wyrazy (U,, X;, czy A,). Jaka jest procedura ich wyboru i dlaczego nie
uwzglednia sie kolejnych? Skad wynika asymetria catek przeskoku widoczna na rys. 4.3?

4. W rozdziale 4.3.1 analizowane jest lokalne obsadzenie fragmentu supersieci dziurami. Jak
eksperymentalnie mozna uzyskac¢ tak silnie niejednorodne obsadzenie znacznie wiekszej
sieci moiré?

5. Analiza uogdlnionego krysztatu Wignera (rozdziat 4.3.3) opiera sie na rozkladzie gestosci
tadunku. Standardowo jednak do identyfikacji krysztatu Wignera analizuje sie funkcje korelacji
par — dlaczego nie zastosowano tego podejscia?

6. W analizie faz nematycznych w symulatorach spinowych nie jest do konca jasna réznica
pomiedzy dimer structure factor a spinowym czynnikiem strukturalnym. Nie w peini
wyjasniono takze kryterium identyfikacji fazy nematycznej dla dosy¢ arbitralnego € = 14 oraz
kryterium przej$cia do fazy VBS dia silniejszego ekranowania.

Podsumowanie. Rozprawe przeczytatem z duzg przyjemnos$cig. Choé porusza ona zjawiska znane z
fizyki ukiaddédw silnie skorelowanych, ich przedstawienie w nowoczesnym kontekscie, z
uwzglednieniem aktualnie badanych platform do realizacji symulatoréw kwantowych, pozwala
spojrze¢ na te efekty w nowym swietle. Czyni to prace bardzo atrakcyjng poznawczo.

Doktorantka wykazata sie bardzo dobrg znajomoscig zaawansowanej metodologii budowy modeli
wielociatowych w formalizmie drugiej kwantyzacji i swobodg w jej stosowaniu. Nie tylko potrafi
budowac ziozone modele tych struktur — hamiltoniany, ale takze badac¢ ich wlasnosci poprzez
numeryczng diagonalizacje, zaréwno poprzez metody dokfadne jak i przyblizone, ale pozwalajgce
opisa¢ duzo wieksze uktady. W mojej opinii jest to doskonata inwestycja w jej dalszg kariere naukowa.
W swiecie, w ktérym coraz czesciej korzysta sie bezrefleksyjnie z gotowych bibliotek numerycznych,
$wiadomos$¢ metod i ich ograniczen jest cechg dojrzatego badacza.

Giéwnym wnioskiem ptyngcym z rozprawy jest obserwacja, ze realistyczne symulatory kwantowe
istotnie réznig sie od wyidealizowanych foy models dajacych model Hubbarda czy Heisenberga w
standardowej konfiguracji przeskokéw/oddziatywan pomiedzy najblizszymi sgsiadami. Rzeczywiste
symulatory musza uwzglednia¢ wyrazy dalej-zasiegowe. Ta specyfika moze by¢ wada, gdy ogranicza
kontrole nad parametrami, ale moze byc¢ tez zaletg, poniewaz prowadzi do niezwykle bogatej fizyki —
czego liczne przykiady dostarcza niniejsza praca. Symulatory kwantowe w ciele stalym moga
realizowac szeroka game silnie skorelowanych i topologicznych faz kwantowych.

Na marginesie nalezy odnotowaé, ze dorobek publikacyjny doktorantki obejmuje dwa artykuty w
bardzo dobrych czasopismach: Nano Letters i Physical Review B, przy czym rozdziat 5 nie jest
bezposrednio powigzany z publikacja, co moze dawaé poczucie niedosytu, zwlaszcza ze
prezentowany w rozprawie materiat jest bardzo bogaty. Jednakze szybkie sprawdzenie pokazuje, ze
doktorantka jest takze wspdtautorkg w dwoch kolejnych pracach (aktualnie w recenzji), co czyni
finalny dorobek publikacyjny z doktoratu zadowalajgcym. Mimo tej uwagi, rozprawa speinia z
naddatkiem wszystkie wymogi stawiane pracom doktorskim (Ustawa prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce z 20 lipca 2018 r. z p6zn. zm.) i stanowi wartosciowy wkiad w rozw¢j badan nad
symulatorami kwantowymi w ciele statym. Dlatego wnioskuje o dopuszczenie pani Weroniki Pasek do
dalszych etapéw przewodu doktorskiego.



Zgodnie z przepisami Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne Uniwersytetu Mikofaja Kopernika w Toruniu w
sprawie wyroznierr rozpraw doktorskich, chciatbym takze wnioskowaé¢ o wyréznienie niniejszej
rozprawy. Powodem jest duzy rozmach badan w bardzo aktualnej dziedzinie, przejawiajacy sie
réznorodnoécig badanych platform materiatowych i wielo$cig opisywanych zjawisk fizycznych,
udokumentowany dorobkiem publikacyjnym w bardzo dobrych czasopismach, gruntowne opanowanie
wszystkich aspektéw bardzo ztozonych metod obliczeniowych, a przede wszystkim osobisty i
oryginalny wktad doktorantki w rozwdj metod teoretycznych.

Opinia szczegdtowa

Rozprawa rozpoczyna sie bardzo dobrze przygotowanym pierwszym wstepem, w ktérym autorka
osadza temat pracy w historycznym i wspéiczesnym kontekscie fizyki uktadow silnie skorelowanych.
Omowione zostajg klasyczne koncepcje, takie jak izolator Motta, oraz ich nowoczesne realizacje w
materiatach dwuwymiarowych. Przedstawiono klarowne rozréznienie pomiedzy fazami topologicznymi
chronionymi symetrig (symmetry-protected topological phases) a topologicznym uporzadkowaniem
intrinsic, niewymagajacym symetrii, charakteryzowanym przez dalekozasiegowe splatanie. Nastepnie
oméwiona zostaje fizyka tancuchéw spinowych — od standardowego modelu Heisenberga po jego
uogolnienia — zaréwno dla spinéw potéwkowych, jak i catkowitych. Dla tych drugich zaprezentowany
jest model bilinear—biquadratic (BLBQ), ilustrujgcy bogactwo faz i przej$¢ fazowych, w szczegéinoéci
faze Haldane'a, opisang w konteksécie modelu AKLT. Wstep uzupetniajg krotkie, lecz trafne oméwienia
efektu Kondo oraz utamkowego efektu Halla.

Drugi wstep stanowi dydaktyczny przeglad metod numerycznych stosowanych w badaniach uktadow
silnie skorelowanych, z wyraznym zaznaczeniem ich zalet i ograniczen. Szczegdlnie dobrze
przedstawiona jest idea symulatoréw kwantowych oraz przeglad platform materiatowych w systemach
2D. Duzy nacisk potozono na skrecone heterostruktury van der Waalsa z dichalkogenkéw metali
przejsciowych (TMDC), ze wzgledu na ich wysoka kontrolowalno$¢ poprzez kat skrecenia,
prowadzgcg do powstawania ptaskich pasm, w ktdrych oddziatywania kulombowskie dominujg nad
energig kinetyczng. Omdwiono pierwsze wyniki eksperymentalne dla symulatoréw moiré opartych na
TMDC, grafenie i hBN, wskazujgc na mozliwos¢ realizacji zjawisk takich jak topologiczne
nadprzewodnictwo, ferromagnetyzm Stonera, stany typu Chern insulator, a takze silnie skorelowane
fazy wielu cial, w tym ciecze spinowe i krysztaty Wignera. Z punktu widzenia symulatoréw
kwantowych platformy te sg najczesciej wykorzystywane do realizacji fizyki dwuwymiarowego modelu
Hubbarda. Drugg obiecujgcg platformg sg nanostruktury grafenowe, w ktérych lokalizacja weztéw
sieci symulatora wynika z precyzyjnie zaprojektowanej geometrii — regularnych uktadéw kropek, dziur
lub wstazek. Szczegbtowo omoébwione sg trojkatne grafenowe kropki kwantowe z brzegami typu
zygzak, ktérych wtasnosci spinowe i mody zerowe czynig je dobrymi kandydatami do budowy
symulatoréw spinowych.

Rozdziat trzeci poswiecony jest metodologii numerycznej stosowanej w pracy. Podstawowym
narzedziem jest metoda dokfadnej diagonalizacji hamiltonianéw ciasnego wigzania. Doktorantka
jasno omawia jej fundamentalne ograniczenia zwigzane z wykfadniczym wzrostem przestrzeni
Hilberta, a jednoczes$nie pokazuje, w jaki sposéb rzadko$¢ macierzy hamiltonianu, odpowiednia
reprezentacja w pamieci oraz koncentracja na wybranych fragmentach widma umozliwiajg efektywne
obliczenia. Przedstawiony zostaje sposéb konstrukcji hamiltonianu w formalizmie oddziatywania
konfiguracji na przyktadzie modelu Hubbarda, z podkresleniem roli symetrii, ktére prowadzag do
blokowej struktury przestrzeni Hilberta i redukcji efektywnego rozmiaru problemu. Oméwiona notacja
bitstringéw oraz algorytm Lanczosa $wiadczg o bardzo dobrej znajomosci detali implementacyjnych.
Uzupetnieniem sg przyblizone metody, takie jak DMRG oraz wspoiczesne podejscia oparte na



stanach produktowych (MPS/MPQ). Autorka wykazuje w tym rozdziale duzg swobode i dojrzatosé
metodologiczna.

Rozdziat czwarty zawiera pierwszg cze$¢ oryginalnych wynikéw i dotyczy skreconych heterostruktur
TMDC jako realizacji sterowalnego symulatora modelu Hubbarda na tréjkatnej supersieci moiré.
Pokazano petng $ciezke od modelu kontinuum dla no$nikéw w jednej dolinie, poprzez konstrukcje
stanéow Blocha i Wanniera, az do wyznaczenia parametréow efektywnego modelu Hubbarda.
Nastepnie analizowane sg wtasnosci magnetyczne silnie skorelowanych dziur w skonczonych
fragmentach supersieci moiré dla réznych zapetnien i katow skrecenia. Uzyskano silng polaryzacje
spinowg tuz powyzej pojedynczego zapetnienia, zgodng z mechanizmem ferromagnetyzmu Nagaoki,
oraz sygnatury formowania sie molekut Wignera, wykazujgcych odpornos¢ na niewielkie zmiany kata
skrecenia. [Wyniki z tego rozdziatu opublikowano w Physical Review B 108, 165152 (2023)].

Rozdziat pigty poswiecony jest budowie symulatoréw spinowych na sieci moiré. Omowione sg
warunki (kat skrecenia, ekranowanie), przy ktérych mozliwa jest realizacja rezimu jednoczgstkowego
na kazdej kropce i separacja energetyczna stanéw z podwdjnym obsadzeniem. Przeprowadzona
zostaje transformacja Schrieffera-Wolffa (do podprzestrzeni pojedynczych zapetnieri), prowadzaca do
efektywnego hamiltonianu spinowego zawierajgcego — oprécz standardowych wyrazow — istotne
oddzialywania wyzszych rzedéw, w tym niezwykle ciekawe cztero-spinowe wyrazy wymiany na
pierécieniu. Na podstawie obliczen DMRG wyznaczono diagram fazowy w funkgcji sity ekranowania,
identyfikujgc fazy ferromagnetyczne, nematyczne oraz typu VBS. Pokazano, ze pominiecie pozornie
egzotycznych wyrazéw wymiany na pierscieniu prowadzi do jakosciowo odmiennych wynikéw, co
podkresla ich kluczowa role w realistycznych symulatorach.

Rozdziat szésty dotyczy alternatywnej platformy materiatowej: tancuchdw tréjkatnych grafenowych
kropek kwantowych. Pokazano, ze kontrolowana liczba moddw zerowych w takich kropkach prowadzi
do efektywnych stopni swobody o okreslonym spinie catkowitym. Potgczenie kropek w tancuchy
umozliwia realizacje symulatoréw spinowych. Autorka stosuje tu podejscie Hartree-Focka
rozszerzone o dokfadny opis Kkorelacji w niskoenergetycznej podprzestrzeni, a nastepnie mapuje
uktad na efektywne modele spinowe typu bilinear-biquadratic. Dla fafcuchéw mieszanych
triangulen-fenalenyl-fenalenyl wykazano bardzo dobrg zgodno$¢ pomiedzy opisem w ramach
dokfadnej diagonalizacji a efektywnym hamiltonianem Heisenberga. Dyskutowane sg rozmaite
techniki by zredukowaé numeryczny koszt modelowania faricuchéw mieszanych — gitéwnie
wykorzystujgc symetrie C; nanokropek. Analiza diugich faincuchéw wskazuje na pojawienie sie
topologicznej fazy Haldane’a, potwierdzonej niezerowym nielokalnym parametrem porzgdku oraz
analizg entropii splgtania. [Wyniki z tego rozdziatu opublikowano w Nano Letters 24, 7417 (2024)].

Praca uzupetniona jest dwoma dodatkami: jednym poswieconym rozwinieciu t/U dla modelu
Hubbarda metodg Schrieffera-Wolffa oraz drugim wprowadzajgcym metode oddziatywania
konfiguracji. Rozprawa zawiera réwniez bardzo bogatg i aktualng literature. Zauwazytem drobne typo
w rownaniach: 3.4, 3.14, oraz na stronie 78: “Figure ..."”. W rozdziale 6 ekranowanie nagle staje sie
kappa.



