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Recenzja rozprawy doktorskiej magister Weroniki Pasek pt. ,,Quantum
Simulation of Strongly Correlated Phases in Low-Dimensional Solid State
Systems”

Przedlozona rozprawa doktorska mgr Weroniki Pasek zostala wykonana na
Wyadziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Uniwersytetu Adama Mickiewicza w
Toruniu pod kierunkiem dr hab. Pawla Potasza, prof. UMK, a promotorem
pomocniczym by? prof. dr hab. Michat Zieliniski. Praca ma charakter teoretyczny i
dotyczy tematyki fizyki silnie skorelowanych faz w ukladach niskowymiarowych.
W szczeg6lnosci rozwazane sa grafenowe nanostruktury oraz uklady typu moiré
oparte o dichalkogenki metali przejSciowych, w ktérych jak wykazano moga by¢
realizowane uogdlnione krysztaly Wignera, ciecze spinowe oraz stany
topologiczne. Przeprowadzone badania wskazuja, Ze rozwazane uklady moga
pemi¢ role kontrolowanych platform stuzacych do analizy silnie skorelowanych
oraz topologicznych faz materii.

Rozprawa zawiera wstep do rozwazanej tematyki badawczej (rozdzialy 1 oraz
2), opis zastosowanej metodologii (rozdziat 3), szczeg6lowa analize otrzymanych
wynikéw (rozdzialy 5-7) oraz konkluzje (rozdzial 7). Dodatkowo na koncu
zamieszczono dwa uzupelnienia, ktére zawieraja czeS¢ uzytecznych
wyprowadzen zwiazanych z formalnym opisem analizowanych zjawisk oraz
metodologia. Calo$¢ rozprawy zawiera 140 stron.



W pierwszym rozdziale opisane sg podstawowe zjawiska silnie skorelowane
oraz topologiczne w wybranych cialach stalych. Rozdzial ten w sposdb
systematyczny przedstawia najwazniejsze odkrycia eksperymentalne oraz istotne
koncepcje teoretyczne dotyczace miedzy innymi izolatoréw Motta, izolatoréw
Cherna, taricuchéw spinowych oraz efektu Kondo. Rozdziat drugi skupia sie na
ukladach, ktore dzieki wysokiemu stopniowi kontrolowalnosci mogg peic¢ role
tak zwanych symulatoréw kwantowych. Opisywane sa réznego rodzaju struktury
typu moiré (homo- i hetero-struktury) oraz nanostruktury grafenowe i sztuczne
sieci atom6w wytwarzane za pomocg techniki STM. Wlasnosci tych ukladéw
moga by¢ w duzym stopniu modulowane, co powoduj¢ Ze maja one duzy
potencjal jezeli chodzi o eksperymentalng weryfikacje réznych koncepcji
teoretycznych jak réwniez moga prowadzi¢ do réznorakich zastosowan. Obydwa
rozdzialy w klarowny spos6b wprowadzajq czytelnika w tematyke oraz cechuja
si¢ dobrymi proporcjami miedzy poziomem ogélnosci oraz uszczegélowienia
opisu. To wskazuje na szeroki zakres wiedzy autorki w dziedzinie oraz
umiejetnosc prezentacji naukowej wiedzy w klarowny sposob.

Rozdzial trzeci przedstawia metodologie jaka stosowana byla do obliczen,
ktérych wyniki omawiane sq w pozostalej czeSci rozprawy. Autorka poczatkowo
przedstawia podstawy teoretycznego opisu ukladéw oddziatywujacych, cechujaca
ich specyfike oraz wynikajace z niej wyzwania. Autorka skupia sie tutaj na
dwéch metodach. Jedna to diagonalizacja w oparciu o algorytm Lanczosa,
natomiast druga metoda opiera sie o grupe renormalizacji macierzy gestosci
(DMRG). Jako przyklady ilustrujgce wspomniane metody wybrano model
Hubbarda oraz model Affleck-Kennedy-Lieb-Tasaki (AKLT).

Kolejne trzy rozdzialy odnosza sie do prezentacji wynikow jakie zostaly
otrzymane w ramach prowadzonych badan i stanowig centralng cze$¢ doktoratu.
Ponizej oméwie w skrdcie najwazniejsze aspekty przeprowadzonych badarn.

W rozdziale 4 rozwazane sg heterostruktury WSe./MoSe; ktére dzieki katowi
skrecenia miedzy warstwami monoatomowymi tworza sie¢ moiré. W celu
wyprowadzenia Hamiltonianu Hubbarda opisujacego gérne pasmo walencyjne
rozwazanego ukladu, poshuzono sie tak zwanym modelem cigglego potencjatu
moiré (“continuum model”) a nastepnie przeprowadzono Wannieryzacje.
Otrzymany w ten sposob efektywny oddzialujagcy Hamiltonian poddano
diagonalizacji dla przypadku skonczonych ukladéw skladajacych sie z 7, 9, oraz
12 orbitali moiré, tak aby przeanalizowa¢ wplyw efektéw brzegowych na



wyznaczony stan podstawowy. Pierwszym wynikiem tej cze$ci analizy jest
otrzymanie stanu spolaryzowanego spinowo w okolicy polowy wypelnienia
elektronami dla odpowiednio niskiej stalej dielektrycznej (czyli silnych
oddzialywan) oraz odpowiednio malego kata skrecenia. Wynik ten jest
zinterpretowany jako wyindukowany wyrazem oddzialywan wymiennych typu
ferromagnetycznego jaki wystepuje w wyznaczonym wczesniej Hamiltonianie.
Natomiast jak pokazuje dalsza przeprowadzona analiza swéj wklad na otrzymany
efekt moze mie¢ takze mechanizm oparty o ferromagnetyzm typy Nagaoki.
Niemniej jednak wystepowanie tego ostatniego jest zilustrowane na
uproszczonym modelu, w ktérym oddzialywania ograniczaja sie do wyrazu na
wezlowego, a amplitudy przeskoku elektronéw sa niezerowe jedynie dla
najblizszych sgsiadéw. To Ze stan spolaryzowany spinowo wystepuje jedynie
ponizej pewnego krytycznego kata skrecenie autorka interpretuje w oparciu o
fakt, ze roznice w energiach miedzy jednoelektronowymi stanami rosng ze
wzrostem kata co przekracza skale oddzialywan wymiennych. Natomiast nalezy
zwroci¢ uwage ze oddzialywania wymienne takze rosna dla rosnacych katéw co
mogloby jednak kompensowac opisany efekt. Czy mozna pokaza¢ w sposob
bardziej iloSciowy, ze faktycznie wspomniany mechanizm jest odpowiedzialny z
otrzymany wynik?

Drugim istotnym efektem jaki jest pokazany w tej cze$ci analizy jest
formowanie sie molekul Wignera. Takiego zjawiska mozna sie spodziewa¢ w
rozwazanym ukladzie poniewaz oddzialywania miedzy-wezlowe sg znaczaco
wigksze od wkiadu energetycznego pochodzacego z wyrazu kinetycznego. Co
cieckawe, przeprowadzone obliczenia pokazujg, ze dla okrelonej geometrii
ukladu oraz okre$lonych katéw skrecenia, tworzeniu sie molekul Wignera
towarzyszy¢ moze uporzadkowanie magnetyczne. Ostatnim etapem tej czeSci
analizy jest porownanie sytuacji rozwazanej wczesSniej dotyczacej ukladéw
skoniczonych z wynikami otrzymanymi przy zastosowaniu periodycznych
warunkéw brzegowych. Jak zostalo pokazane obie sytuacje prowadza do
podobnych wynikow jezeli chodzi o wlasnosci magnetyczne w okolicy ukiadu
wypehlionego elektronami do polowy. Natomiast , bardziej istotne réznice sa
widoczne w konteks$cie efektu tworzenia sie stanéw Wignera dla ulamkowego
wypelnienia ukladu. Jak komentuje autorka w sytuacji skornczonego ukladu
przewaznie ladunki gromadza sie na krancach aby zminimalizowaé energie
oddzialywan. Dla ukladu z periodycznymi warunkami brzegowymi ten efekt



zwigzany z brzegiem nie wystepuje co prowadzi do zaobserwowanych réznic.
Przy okazji omawiania tej czeSci rozprawy nasuwa sie pewna watpliwosc.
Mianowicie, w rozdziale 4.4 autorka poshiguje sie pojeciem ,,continuum model”
odnoszac sie, jak sadze, do ukladéw z periodycznymi warunkami brzegowymi
przy zastosowaniu wczesniej wyprowadzonego jednopasmowego Hamiltonianu
Hubbarda. Tak wynikaloby z podpisu rysunku 4.8, natomiast nie jest to nigdzie
jawnie zdefiniowane w teksScie co powoduje, ze czytelnik nie bardzo potrafi
stwierdzi¢ co stoi za wspomnianym pojeciem. Dodatkowo jezeli faktycznie
,continuum model” ma tutaj znaczy¢ po prostu ten sam uklad i ten sam model co
wczesniej tylko z periodycznymi warunkami brzegowymi to uwazam ze jest to
mylace poniewaz ,,continuum model” w kontek$ci rozwazanej tematyki odnosi
si¢ do pewnego przyblizenia jakie wykonuje sie przy wyprowadzaniu
wielopasmowej struktury elektronowej. Autorka sama postuguje sie ta
metodologia nazywajac ja ,,continuum model” w rozdziale 4.1. Natomiast to
samo sformuowanie chyba uzyte jest w zupelnie innym znaczeniu zaréwno w
tytule jak i tresci rozdzialu 4.4. Ta kwestia moze zosta¢ wyjasniona podczas
obrony rozprawy doktorskiej.

W rozdziale 5 rozwazania rozszerzone zostaly na uklady o wiekszych
rozmiarach. Ze wzgledu na wystepujacg w takim przypadku znaczng ztozonos¢
obliczeniowg wyprowadzony zostal efektywny model spinowy dla ukiadu
wypehionego do polowy. Przed rozpoczeciem obliczenn przeprowadzono dos¢
szczeg6lowa analize stosowalnosci takiego podejScia oraz wybrano parametry
ukladu tak aby efektywny model w wystarczajaco dobry sposéb opisywat fizyke
stanéw spinowych. W tej czeSci pracy skupiono si¢ na wyznaczeniu stanu ukladu
w zaleznosSci od wartosci stalej dielektrycznej, ktéra determinuje jak silne beda
oddzialywania kulombowskie miedzy elektronami w ukladzie. Na szczegélne
podkreslenie zastuguje identyfikacja trzech odmiennych faz ukladu przy
zmniejszaniu wartoSci stalej dielektrycznej, otrzymana z wykorzystaniem metody
DMRG i obejmujgca uporzadkowany stan wigzan walencyjnych, kwantowg ciecz
spinowg oraz stan spolaryzowany spinowo. W szczegolnosci interesujacym
elementem pracy jest szczeg6towa analiza przejscia fazowego pomiedzy stanem
wigzan walencyjnych a kwantowa cieczg spinowg, oparta na obliczeniach entropii
splatania. Natomiast pytaniem jakie czesto nasuwa sie przy okazji tego typu
obliczenn jest wplyw rozmiaru ukiadu. Czy dla stosowanej metody DMRG
rozwazany uklad 8x4 jest gorng granicg jezeli chodzi o przeprowadzenie obliczen



w rozsadnym czasie oraz czy da si¢ okreslic na ile wynik przedstawiony na
rysunku 5.4 zalezy od rozmiaru ukladu.

W kolejnym rozdziale rozwazania skupiaja sie wokol ukltadéw skladajacych
sie z trojkatnych kropek kwantowych na bazie grafenu. W pierwszej czesci
analizy wyznaczono widma energetyczne ukladéw kropek kwantowych o tych
samych rozmiarach oraz ukladéw skladajacych sie z kropek o dwaéch réznych
rozmiarach. W obydwu przypadkach udato sie zaproponowac efektywny model
spinowy, ktéry prowadzi do dobrej zgodnosci poszczegélnych pozioméw
energetycznych oraz odpowiadajacych im stanéw spinowych z tymi jakie
wynikaja z modeli fermionowych. To pozwala stwierdzi¢, ze otrzymane widmo
jest w dominujacy sposéb zdeterminowane przez zjawisko nadwymiany
stowarzyszone z wirtualnymi procesami przeskokow elektronow. Nastepnie
wykonano obliczenia dla stosunkowo_dlugich laricuchéw skladajacych sie z
kropek kwantowych o dwoch réznych rozmiarach przy uzyciu metody DMRG,
gdzie zidentyfikowano przerwe energetyczng o charakterze topologicznym oraz
ulamkowe stany brzegowe. Co wiecej wyznaczony nie-lokalny parametr
porzadku wskazuj¢ na wystgpowanie w otrzymanym stanie silnego ukrytego
uporzadkowania antyferromagnetycznego. Otrzymane wartosci nie-lokalnego
parametru porzadku oraz wyznaczone ,spektra splatania” dla modelu sg
poréwnywalne z wybranymi modelami kanonicznymi dla ktérych réwniez
przeprowadzono obliczenia i potwierdzaja one charakter typowy dla
topologicznej fazy Haldane. W ostatniej partii wynikéw autorka pokazuje, ze w
rozwazanych ukladach mozliwa jest kontrolowana zmiana charakterystycznej
dhugosci korelacji w otrzymanym stanie topologicznym poprzez zmiane ilosci
kropek o spinie % oddzielajgcych kropki o spinie 1. Wynik ten jest interesujacy w
kontekscie potencjalnych zastosowan w informatyce kwantowej gdzie pozadana
jest realizacja przestrzennie odseparowanych od siebie stanéw brzegowych. Przy
okazji tej cze$ci analizy nasuwa sie pytanie dotyczace ograniczen zastosowanej
metodologii. Mianowicie, czy dla rozwazanej dlugosci larficuchéw metoda
DMRG moze wcigZz da¢ wynik w rozsadnym czasie dla modelu okreslonego
przez rownanie 6.16, ktory w sposob jawny posiada zaréwno przeskoki
elektronéw oraz oddziatywanie Coulomba? W ten sposéb mozliwe byloby takze
badanie stanéw z uporzagdkowaniem ladunkowym oraz przeanalizowanie innych
wartosci koncentracji tadunku w uktadzie. Spinowy model efektywny niestety nie
daje takiej mozliwosci. Ponadto wedlug mnie w tym rozdziale wystgpily dwie



niejasnosci. Mianowicie, na stronie 85 autorka odnosi sie w tekscie do rownanie
6.5 jako do tego, ktore opisuje Hamiltonian dla rozwazanego uklad. Natomiast
rownanie to pojawia sie dopiero dwie strony dalej i przedstawia Hamiltonian juz
po przejsciu do bazy orbitali pochodzacych z przyblizenia Hartree-Focka. By¢
moze numer réwnania powinien by¢ inny w tym miejscu? Ponadto w rozdziale
6.3 autorka pisze, ze do analizy lancuchow o rdznej dhugosci z komorka
elementarng zaprezentowang na rysunku 6.5 (b) zastosowano Hamiltonian 6.26.
Zastanawia mnie dlaczego do tej czesci analizy nie zastosowano Hamiltonianu
6.25, ktory zawiera pelny wklad do oddzialywan wymiennych (wyrazy J, oraz Js).
Wspomniany przez autorke Hamiltonian 6.26 posiada jedynie wklad pochodzacy
od wyrazu J.. By¢ moze to pomylka w numeracji wzordw? Wyjasnienie tych
dwuch kwestii moze odby¢ sie w czasie obrony pracy doktorskiej.

Podsumowujgc, przedlozona rozprawa stanowi spdjne i wartoSciowe
opracowanie, wnoszace istotny wklad w rozwdj fizyki ukladéw skorelowanych.
autorka w przekonujacy sposéb pokazuje, ze heterostruktury moiré oparte o
dichalkogenki metali przejsciowych oraz grafenowe uklady kropek kwantowych
umozliwiajq realizacje¢ bogatej klasy faz silnie skorelowanych i topologicznych.
Wyniki dotyczace stanéw uporzadkowanych magnetycznie, cieczy spinowych,
czy molekul Wignera pokazuja, ze uklady kropek kwantowych typu moiré mogg
stanowi¢ naturalne rozszerzenie badan nad ukladami skorelowanymi w kierunku
rezimow dla ktérych coraz wieksze znaczenie zaczynaja odgrywac oddzialywania
dalekozasiegowe oraz efekty zwiazane ze skoniczong wielko$cig ukladu. Ponadto
przedstawione badania nad lancuchami grafenowych kropek kwantowych
przekonujgco potwierdzaja mozliwos¢ realizacji topologicznej fazy Haldane’a i
podkreslaja potencjal projektowania topologicznych stanéw spinowych w
kontrolowany sposob. Kilka watpliwosci zwigzane z opisem wynikow jakie
zasygnalizowalem w recenzji moggq zosta¢ wyjasnione lub skomentowane
podczas obrony. Natomiast nie zmianiaja one faktu, ze cato$¢ przeprowadzonych
badan cechuje wysoki poziom merytoryczny, praca stosuje zaawansowane
metody obliczeniowe dedykowane do opisu ukladéw oddzialijacych, a wyniki sg
warto$ciowe i dobrze osadzone w szerszym kontekscie.

Przedlozona rozprawa doktorska spelnia wszystkie zwyczajowe oraz prawne
wymagania okreslone w art. 187 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. (z pézn. zm.)
»Prawo o szkolnictwie wyiszym i nauce” do nadania stopnia doktora w
dyscyplinie nauki fizyczne. Na tej podstawie wnioskuje do Rady Dyscypliny



Naukowej Nauki Fizyczne Uniwersytetu Adama Mickiewicza w Toruniu o
dopuszczenie magister Weroniki Pasek do dalszych etapéw postepowania
doktorskiego.

dr hab. Michal Zegrodnik





