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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Jaromira Jaroslawa Panasa
pt. ,,Investigation of the Bose-Hubbard model using

dynamical mean-field theory”

Praca doktorska pana Jaromira J. Panasa zostala wykonana w Instytucie Fizyki
Teoretycznej na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego. Promotorem rozprawy
jest prof. dr hab. Krzysztof Byczuk, funkcje promotora pomocniczego petnita natomiast
dr Anna Kauch. Rozprawa doktorska ma charakter teoretyczny. Od strony metodo-
logicznej stanowi ona cenny przykiad zastosowania dynamicznego pola Sredniego do ana-
lizy silnie skorelowanych ukladéw bozonowych. Doktorant opracowal nietrywialny sposéb
rozwigzywania zagadnienia oddziatlujacej domieszki kwantowej sprzezonej do rezerwuaru
(dynamicznego pola Weissa) przy pomocy kwantowych symulacji Monte Carlo bez dyskre-
tyzacji osi czasowej (CT-QMC). Somozgodna procedure dynamicznego pola éredniego za-
stosowal do 3-wymiarowego modelu Bose-Hubbarda oraz do 2-wymiarowej wersji tego
modelu rozszerzonego na dalekozasiegowe oddzialywania typu gestodé-gestosé. Zagad-
nienia te sa istotne z poznawczego punktu widzenia i maja konkretne odniesienie do
eksperymentow realizowanych w ultrazimnych gazach atomowych na sieciach optycznych.

Zasadnicza czes¢ wynikéw uzyskanych przez mgr. Panasa zostala opublikowana
w artykutach Phys. Rev. B 92, 045102 (2015) oraz Phys. Rev. B 95, 115105 (2017).
Przedlozona rozprawa doktorska przedstawia systematyczny opis strony metodologicznej
i fizycznych aspektéw badanych ukladéw. Jest napisana w jezyku angielskim i sklada sie
z rozdzialéw wstepnych (1-2), szczegdlowego opisu metody CT-QMC (3), dyskusji stanéw
kwantowych w wybranych modelach (4-5), podsumowania (6), dodatkéw (A-D) oraz spisu

literatury (106 referencji).



Rozdzialy 112 maja charakter wprowadzajacy. Doktorant nakreslit w nich cel badaii
oraz przedstawil zarys metodologii opartej na podej$ciu dynamicznego pola $redniego
(DMFT). Przedmiotem przeprowadzonej analizy teoretycznej byly uklady czastek typu
bozonowego, oddziatujace poprzez lokalny potencjat odpychajacy. Ten bozonowy wariant
modelu Hubbarda cieszy sie w ostatnich latach duza popularnoscia w kontekscie ultrazim-
nych gazow atomowych na sieciach optycznych, gdzie (zaleznie od warunkéw fizycznych)
mogy realizowac sig: stan izolatora Motta, nadcieklo§é, uporzadkowanie tadunkowe, czy
tzw. faza supersolid. Do opisu zjawisk korelacyjnych Doktorant zastosowal bozonowsa
wersj¢ dynamicznego pola $redniego (B-DMFT), ktéra w granicy nieskoriczonego wymia-
ru (liczby koordynacyjnej) staje sie metoda Scista. Zarys procedury zostal przedstawiony
w podrozdziale 2.3. Idea podejicia polega na uwzglednieniu fluktuacji dynamicznych,
redukujac wyjéciowe zagadnienie fizyczne do problemu skorelowanej domieszki sprzezonej
z efektywnym polem Weissa A(7). W przypadku uktadéw bozonowych z uwzglednieniem
kondensacji Bosego-Einsteina (gdzie dochodzi do pojawienia sie zespolonego parametru
porzadku) procedura samozgodnych obliczei wymaga wprowadzenia spinorowej notacji
Nambu. Ogélny schemat wyznaczania parametru porzadku i dynamicznego pola Weissa
zilustrowano na rysunku 2.2. Doktorant przedstawil tez uogdélnienie procedury B-DMFT
na przypadek ukladu, w ktérym symetria translacyjna jest czesciowo zredukowana (ana-
logicznie do uporzadkowania antyferromagnetycznego realizujacego sie na dwéch naprze-
miennych podsieciach). W takim przypadku warunek samouzgodnienia dotyczy dwéch
sktadnikow pola Weissa i zespolonego parametru porzadku.

W trzecim rozdziale pracy Doktorant opisal szczegoly metod rozwiazania problemu
skorelowanej domieszki kwantowej sprzezonej do rezerwuaru Weissa. W tym celu dla
ukladéw fermionowych opracowano rézne techniki (tzw. solvers), bazujace na procedurach
numerycznych (ED, NRG, QMC) lub popularnych przyblizeniach wielocialowych (LCE,
NCA, IPT). Wiekszos¢ tych metod zadaptowano w ostatnich kilku latach do badania
uktadéw bozonowych. Bylo to trudne zadanie, poniewaz (w odréznieniu od fermionéw)
przestrzenn Hilberta ukladéw bozonowych jest nieograniczona. W obecnej pracy dok-
torskiej rownania dynamicznego pola sredniego rozwiazywano przy pomocy kwantowej
metody Monte Carlo bez dyskretyzowania skali czasowej. Taki algortm CT-QMC (con-
tinuous time quantum Monte Carlo) wprowadzili dla fermionéw w 1998 roku Prokofiev,
Svistunov i Tupitsyn [Ref. 49] natomiast wariant bozonowy opracowali w 2011 roku P. An-
ders et al [Ref. 40]. Doktorant przedstawit techniczne aspekty tego algorytmu, omawiajac:
poszczegdlne kroki procedury markowskiej (rysunek 3.1), schemat obliczania statycznych
observabli (sredniego obsadzenia, energii kinetycznej przypadajacej na wezel i parametru
porzadku) a takze procedure wyznaczania dynamicznych wielkosci poprzez zastosowanie
przedhuzenia analitycznego w réznych schematach metody maksymalnej entropii.

Kolejny rozdziat pracy dotyczy wlasciwosci fizycznych modelu Bose-Hubbarda dla

trojwymiarowej sieci kubicznej. Wstepne fragmenty tego rozdziathu opisuja wyniki uzyskane



przy pomocy przyblizenia stabo oddziatujacych bozonéw i perturbacyjnego rozwiniecia
wzgledem granicy atomowej. Pierwszy z wymienionych przypadkéw podkresla kluczowa
role kondensacji Bosego-Einsteina i oddzialtywan do pojawienia si¢ w granicy niskoener-
getycznej (czyli diugofalowej ¢ — 0) kolektywnego modu Goldstone’a, ktory jest cecha
charakterystyczna fazy nadcieklej. Stwierdzono réwniez nieznaczny udziat stanéw bo-
zonowych ponizej potencjalu chemicznego, co jest niewatpliwie konsekwencja mieszania
stanow czastkowych z dziurowymi na poziomie przyblizenia Bogoliubova. W skrajnie
przeciwnym przypadku punktem wyjécia bylo natomiast Sciste rozwiazanie granicy ato-
mowej (t = 0) i uwzglednienie proceséw kinetycznych na poziomie rozwiniecia perturba-
cyjnego. Diagram fazowy efektywnego hamiltonianu, wyrazonego wzorem (4.2.4), przed-
stawiony we wspotrzednych (t/U, u/U) wykazuje charakterystyczne platy (lobes) izolatora
Motta. Ksztalt tych ptatéw byl dyskutowany w literaturze na podstawie réznych metod,
uwzgledniajacych role efektéw korelacyjnych. Doktorant przedstawil swoje wyniki w ra-
mach podescia dynamicznego pola Sredniego, ktére dla uktadu dim=3 nalezy traktowac
jako przyblizenie. Zaleta tego podejscia jest fakt, iz rola proceséw kinetycznych i po-
tencjal oddzialywania czastek sa uwzgledniane poza schematem rachunku zaburzeniowego.
Wyniki przedstawione na rysunku 4.4 dla pierwszego ptata pokazuja, ze statyczne przy-
blizenie wyraznie niedoszacowuje obszar fazy Motta.

Dalsza czes¢ rozdzialu czwartego przedstawia zaleznosé dyspersyjng oraz ksztatt dia-
gonalnej (w reprezentacji Nambu) funkcji spektralnej, ktéra niesie informacje o wzbudze-
niach jednoczastkowych w ukladzie. W ultrazimnych gazach atomowych taka funkcje
mozna bada¢ empirycznie za pomoca spektrometrii braggowskiej. Obliczenia B-DMFT
wykazaly, ze w obszarze fazy Motta zalezno$¢ dyspersyjna charakteryzuje sie przerwa
energetyczna. Przechodzac zas do obszaru fazy nadcieklej przerwa ulega zamknieciu,
wylania si¢ mod typu dzwieku kolektywnego i stany czastkowe mieszaja sie z dziurowymi.
Doktorant zbadat ksztalt funkcji spektralnej dla przypadku stabo oddziatujacych bozonéw
Ut = % (rysunek 4.7), uzyskujac bliska zgodno$é z wynikami przyblizenia Bogoliubo-
va. Jakosciowo odmienne efekty stwierdzil natomiast dla ukladu silnie oddziatujacych
czastek U/t = 100. W fazie Motta przebieg funkcji spektralnej w plerwszej strefie
Brillouina wykazuje dwie galezie wzbudzeri oddzielonych przerwa energetyczna, w przy-
blizeniu wynoszaca U — 3zt. Dla fazy nadcieklej liczba galezi wzbudzeri jednoczastkowych
ulegta podwojeniu ze znaczna redystrybucja wagi spektralnej. W granicy niskoener-
getycznej (tzn. w poblizu punktu I') dwie galezie wykazuja liniowy mod kolektywny,
za$ wzbudzenia czastkowe wyraznie ulegaja wymieszaniu ze wzbudzeniami dziurowymi.
Najbogatsza game efektéw stwierdzono dla oddziatywan posrednich. W tym przypadku
Doktorant stwierdzit jednak powazne réznice pomiedzy wynikami uzyskanymi metoda
CT-QMC oraz LCE. Ewolucja funkeji spektralnej od stanu Motta do nadcieklego (zilus-
trowana na rysunku 4.11) wykazala bardzo interesujace zmiany realizujace sie w zaleznosci

dyspersyjnej oraz poszerzeniu linii, co odpowiada za redukcje czasu zycia kwaziczastek.



Zastanawiam si¢ na ile podejscie dynamicznego pola éredniego jest wiarygodnym
przyblizeniem do analizy dyspersji kwaziczastkowej w ukladzie dim=3 skoro energia wiasna
Jest wielkoscia lokalna (niezalezna od kwazipedu k). Z przebiegu linii dyspersyjnych widac,
ze gradient is(k) poszczegllnych galezi wzbudzen jest niemal identyczny w wartosci
bezwzglednej i ré7ni si¢ przeciwnym znakiem, co formalnie jest konsekwencja niezerowych
wyrazow pozadiagonalnych w energii wlasnej. Fizycznie jest to spowodowane mieszaniem
stanow czastkowych z dziurowymi. Byloby dobrze, gdyby Doktorant przytoczyt wyniki
uzyskane innymi metodami z uwzglednieniem fluktuacji przestrzennych.

Rozdzial piaty dyskutuje diagram fazowy i widmo wzbudzen kwaziczastkowych mo-
delu Bose-Hubbarda na dwywymiarowej sieci kwadratowej. Zasadniczym celem tej analizy
bvlo zbadanie wspéizawodnictwa lokalnego oddzialywania odpychajacego (preferujacego
réwnomierne rozmieszezenie bozonéw w sieci) z dalekozasiegowym oddziatywaniem miedzy
naprzemiennymi podsieciami (indukujacym uporzadkowanie typu fali gestosci). Motywacja
do zajecia si¢ tym zagadnieniem byly pomiary do$wiadczalne [32,33] dla atoméw typu
bozonowego na kwadratowe]j sieci optycznej we wnece optycznej, gdzie mod $wietlny
posredniczyt w oddzialywaniach dalekozasiegowych. Doktorant zbadat diagram fazowy na
podstawie przyblizenia statycznego (rozdziat 5.1.2), ckreélajac obszar wystepowania stanu
nadcieklego, izolatora Motta, uporzadkowania tadunkowego oraz fazy tzw. supersolid. Dla
trzech linii przejécia (oznaczonych literami B, C, D na rysunku 5.1) zbadal ciagly lub
nieciagly charakter przejs¢ fazowych pomiedzy poszczegdlnymi typami uporzadkowania.
Wyniki te skonfrontowat nastepnie z samouzgodnionymi obliczeniami B-DMFT dla kilku
reprezentatywnych zestawéw parametréw, stwierdzajac istotny wplyw dynamicznych fluk-
tuacji zaindukowanych oddzialywaniami dalekozasiegowymi. Ogélny ksztalt diagramu
fazowego nie odbiegal znaczaco od przewidywan przyblizenia statycznego, ale charak-
ter przej$é okazat sie w wickszosci przypadkéw nieciagly (z wyjatkiem przejscia miedzy
stanem Motta i faza supersolid). W ostatnim framencie rozdziatu 5 Doktorant przedstawit
poréwnanie widma energetycznego stanu z uprzadkowaniem typu fali gestosci i fazy super-
solid. Lokalne widmo pierwszej z nich charakteryzuje sie trzema pikami kwaziczastkowymi
o wyraznie réznych wagach spektralnych poszczegélnych podsieci. Widmo fazy supersolid
jest o wiele bardziej skomplikowane, co szczegélnie podkresla postaé funcji spektralnej (ry-
sunek 5.7). Wéréd kilku gatezi wzbudzetl jednoczastkowych Doktorant zauwazyl tendencje
do wygenerowania kolektywnych modéw Goldstone’a w zakresie niskoenergetycznym,
ktére pochodza z dynamicznych fluktuacji fazy parametru porzadku. Niewatpliwie dy-
namiczne fluktuacje kwantowe odgrywaja bardzo wazna role. W ukladach 2-wymiarowych
réwnie (lub moze jeszcze bardziej) istotne znaczenie maja jednak fluktuacje przestrzenne
(np. kondensacja BE jest dla dim=2 mozliwa tylko w temperaturze zera bezwglednego
natomiast przejscie do fazy nadcieklej realizuje sie tylko w sensie Kosterlitz’a-Thouless’a).

Zbadanie takich fizycznych aspektéw wykraczato poza ramy obecnej pracy doktorskiej.



W podsumowaniu stwierdzam, Zze mgr Jaromir J. Panas przeprowadzit ciekawa
analize wlasciwodci fizycznych skorelowanych ukiadéw bozonowych. Réwnania dyna-
micznego pola éredniego rozwiazal przy pomocy opracowanego przez siebie programu
numerycznego, opartego na kwantowej metodzie Monte Carlo. Ten nietrywialny schemat
obliczeniowy umozliwil zbadanie wpltywu dynamicznych fluktuacji na zjawiska uporzad-
kowania réznych faz kwantowych. Doktorant wykazal sie znajomoscia problematyki,
zaréwno od strony metodologicznej (o czym $wiadeza rozdziaty 2 1 3 pracy doktorskiej) jak
tez aktualnymi badaniami doswiadczalnymi i teoretycznymi ultrazimnych atoméw typu
bozonowego. Praca doktorska jest napisana klarownym jezykiem i starannie zredagowana.
Zauwazytem jedynie nieliczne potkniecia jezykowe, ktére nie maja wiekszego znaczenia dla
pozytywnej oceny niniejszej pracy doktorskiej - nie bede wige ich wymienial.

Rozprawa spehia wszystkie zwyczajowe oraz ustawowe warunki stawiane rozprawom
doktorskim w ustawie o stopniach navkowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule
w zakresie sztuki z dnia 14 marca 2003 r. z pdZniejszymi zmianami. Niniejszym przekazuje
wiec wniosek do Rady Wydziatu Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego o dopuszczenie pana
magistra Jaromira Jaroslawa Panasa do publicznej obrony pracy doktorskiej oraz dalszych

etapow Jego przewodu doktorskiego.
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