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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Jaromira Panasa
pt. ,Investigation of the Bose-Hubbard Model Using Dynamical Mean-Field Theory”

Wstep

Przedstawiona mi do recenzji praca doktorska mgr. Jaromira Panasa zatytutowana: ,Investigation of
the Bose-Hubbard Model Using Dynamical Mean-Field Theory” zostata wykonana na Wydziale Fizyki
Uniwersytetu Warszawskiego pod kierunkiem prof. dr. hab. Krzysztofa Byczuka oraz dr. Anny Kauch.
Praca jest napisana w catosci w jezyku angielskim.

Praca jest poswiecona teoretycznemu badaniu wiasciwosci modelu Bose-Hubbarda przy uzyciu
metody dynamicznego pola sredniego. Model uzyty w pracy wystepuje w dwdch wariantach: z siecig
trojwymiarowg i oddziatywaniami krétkozasiegowymi (naweztowymi) oraz dwuwymiarows,
dwudzielng z oddziatywaniami dalekozasiegowymi (o nieskoficzonym zasiegu). W obydwu
przypadkach w pracy analizowane sg wiasnosci statyczne modelu, ktdre sg odnoszone do wynikéw
uzyskanych metoda statycznego pola $redniego, oraz dynamiczne — jednoczastkowe funkcje spektralne
oraz gestosci stanow.

Uzyta w pracy metodologia to obliczenia numeryczne w oparciu o metode dynamicznego pola
sredniego (DMFT), w ktdrej réwnania DMFT s3 rozwigzywane w oparciu o symulacje kwantowego
Monte Carlo z czasem cigglym (continuous-time quantum Monte Carlo — CT-QMC). Wymaga to
zaproponowania sposobu prébkowania nieskoriczonej osi czasu. W tym przypadku wykorzystywany
jest algorytm Metropolis oparty o taricuchy Markova. W efekcie otrzymywane sg diagramy fazowe
modeli oraz funkcje spektralne, ktére moga zosta¢ poréwnane z eksperymentalnymi wynikami badan
uktadéw ultrachtodnych bozonéw w sieciach optycznych, stanowigcych doktadng i scidle
kontrolowalna doswiadczalng realizacje modeli analizowanych w pracy.

Celem pracy jest lepsze zrozumienie wtasnosci réinych stanéw bozonowych wynikajacych ze
wspo6fzawodnictwa pomiedzy energia kinetyczng czastek, oddziatywaniami pomiedzy nimi oraz
wptywem zewngtrznych pél. Cel ten jest oryginalny i dobrze wpisuje sie w aktualne trendy badawcze,

czego dowodem jest opublikowanie wynikéw rozprawy w dwéch regularnych pracach w Physical
Review B.

Tresc rozprawy

Rozprawa jest podzielona na 6 rozdziatéw. Krétki wstep zawiera opis motywacji autora do podjecia
badan nad modelem Bose-Hubbarda, ktéry z jednej strony stanowi jeden z najprostszych modeli
opisujgcych zachowanie silnie oddziatujacych bozonéw, z drugiej strony — pozwala na opis ztozonych
wtasnosci kwantowych uktadéw wielociatowych, daje wiec nadziejg na zrozumienie ich istoty. W tej

czgsci pracy sformutowany zostaje takze jej gtowny cel, oraz krétko oméwione 53 prezentowane dalej
wyniki.



Nastgpny rozdziat zawiera omdwienie uktadéw fizycznych, w ktérych mozliwa jest realizacja
analizowanych w pracy modeli: ultrachtodnych atoméw w sieciach optycznych, uzupetnionych o wneke
pozwalajacg na zwigkszenie zasiegu oddziatywari. Nastepnie wprowadzony zostaje model Bose-
Hubbarda oraz krétko opisana metoda bedaca podstawg obliczeri prezentowanych w pracy: DMFT.

Rozdziat 3 poswigcony jest opisowi konstrukcji procedury rozwigzywania rownan DMFT przy uzyciu
algorytmu kwantowego Monte Carlo z czasem ciaglym (CT -QMC). Czesc ta zawiera takze szczegdtowy
opis uzytego algorytmu Metropolis z oméwieniem poszczegdlnych krokéw taricucha Markova oraz
wyznaczeniem prawdopodobieristw ich wystgpienia i akceptacji ~ niezbednymi do prowadzenia
obliczen Monte Carlo.

Rozdziaty 4 i 5 sq poswigcone prezentacji otrzymanych wynikéw na tle wczeéniejszych obliczen,
gtownie dokonanych prostszymi metodami, w szczegdinosci przy uzyciu statycznego pola sredniego.
W pierwszym z nich analizowany jest model Bose-Hubbarda na sieci kubicznej z oddziatywaniami
ograniczonymi do pojedynczego wezta. W ukfadzie tym moga wystapi¢ dwie fazy: nadciekla
(superfluid) oraz izolator Motta (doktadniej: stan normalny w przypadku niezerowej temperatury).
Przedstawione s3 diagramy fazowe modelu z uwzglednieniem poprawek wnoszonych przez
zastosowanie metody DMFT oraz jednoczgstkowe funkcje spektralne i gestodci stanéw. Szczegdlnie w
przypadku opisu wzbudzen w badanym uktadzie, autor stara sie zanalizowaé otrzymane wyniki
odnoszac je do prostszych metod, wskazujgc podobieristwa i rozbieznoéci. W rozdziale 5 model Bose-
Hubbarda analizowany jest na sieci kwadratowej, jednak w tym przypadku oddziatywania
miedzyczastkowe majag nieskoriczony zasieg. Ponadto pojawia sie naprzemienna modulacja tych
oddziatywan, prowadzaca do powstania sieci dwudzielnej (z baza) oraz mozliwosci wystapienia
dodatkowych faz: fali gestoéci oraz supersolid. Takze w tym przypadku analizowane sa diagramy
fazowe, w szczegdlnoéci poprawki wnoszone przez metode DMFT oraz funkcje spektralne i gestoéci
stanow.

W rozdziale 6 znajduje sie krétkie podsumowanie oraz wskazanie kierunkéw dalszych badan. Prace
zamyka 5 zatgcznikéw oraz liczgca 106 pozycji bibliografia.

Opinia o rozprawie

Rozprawa jest napisana w catosci w jezyku angielskim. Co prawda w pracy znajdujg sie dosy¢ liczne
btedy jezykowe, ale w zadnym z przypadkdw ich wystapienia, nie miatem watpliwosci, co autor miat
na mysli i co chciat przekazaé, nie majg wiec one merytorycznego znaczenia. Uktad pracy jest logiczny,
dzieki czemu autorowi udato sie stworzy¢ zamknietg cato$c. Na poczatku przedstawione sg uktady
fizyczne, do ktdrych moina odnies¢ pdiniej otrzymane wyniki, a nastepnie konsekwentnie
wprowadzany jest model oraz metody jego analizy. Rozdzialy prezentujace wyniki odnosza je do
wczesniejszych (prostszych) metod wskazujgc zalety i wady przyjetych w pracy rozwigzan. Ponadto
praca zawiera bogatg liste odnosnikéw literaturowych.

Mimo, ze cele pracy nie sg sformutowane zbyt szczegdtowo, zaréwno one same, jak i przedmiot badan
dobrze wpisujg sie w aktualne $wiatowe trendy badawcze. Swiadczy o tym opublikowanie wynikéw
uzyskanych w pracy w dwdch publikacjach w prestizowym Physical Review B. Dorobek publikacyjny
autora nie jest wiec bardzo pokazny, ale za to skfada sie z liczgcych sie publikacji, ktérych rezultaty
niemal w catodci zostaty przeniesione do rozprawy doktorskiej. Ponadto stanowig one oryginalne
rozwigzanie trudnego zagadnienia badawczego.

Obowiagzkiem recenzenta jest jednak wskazanie niedociagnie¢ rozprawy, ponizej wymieniam wiec te
elementy, ktére wzbudzity moje watpliwosci, czy niedosyt:



Tak, jak stwierdzitem wczesniej, uktad pracy jest logiczny i tworzy zamknietg catosc. Szkoda
jednak, iz doktorant nie zdecydowat sie na nieco szersze ukazanie kontekstu badanego
zagadnienia. Model Bose-Hubbarda znajduje si¢ w obszarze zainteresowari od dawna i
zaproponowano szereg metod jego analizy. W rozprawie doktorskiej znajduje to
odzwierciedlenie w zasadzie tylko w jednym (pierwszym) akapicie rozdziatu 4, gdzie
wymienionych zostato kilka z nich wraz z odnosnikami literaturowymi. Mam swiadomosg¢, ze
tematem pracy jest badanie modelu Bose-Hubbarda przy uzyciu konkretnej metody (DMFT) i
ta z kolei jest odniesiona do statycznego pola Sredniego, ale mimo wszystko przedstawienie w
zarysie ogodlnego stanu wiedzy miatoby uzasadnienie.

O ile z punktu widzenia prezentacji wynikéw i zalet uzytej metody ukfad pracy jest dobrze
dobrany, o tyle sprawia sporo ktopotdéw recenzentowi przy ocenie dorobku samego
doktoranta. Zwykle w rozprawach doktorskich samodzielnie otrzymane wyniki sg wydzielone i
przedstawione w czesci pracy (kilku rozdziatach). W tym przypadku jednak sg one
przemieszane z wynikami literaturowymi, prezentujgcymi prostszg metode obliczeniowg
(statyczne pole srednie), lub te samg, na ktdrej opiera sie doktorant, ale inaczej zastosowana
(roznigca sie metoda numerycznego rozwigzania réwnan DMFT). Sytuacje, na szczescie, ratuje
komentarz umieszczony w podsumowaniu, mowiacy o tym, iz to doktorant stworzyt program
numeryczny, ktorym wykonane s3 obliczenia. Ponadto fakt, iz jest pierwszym autorem w
obydwu publikacjach (ztamana zostata kolejnos¢ alfabetyczna) jest dla mnie potwierdzeniem
jego istotnej roli w ich powstawaniu.

Zarowno wyznaczenie, jak i analiza funkgcji spektralnych w uktadach silnie oddziatujacych jest
zagadnieniem bardzo skomplikowanym. Sam autor stwierdza, iz tylko w ograniczonym zakresie
mozna zrozumiec przebiegi tych funkcji opierajac sie na prostszych, intuicyjnych przyblizeniach
(statycznym polu srednim). Z tego powodu czuje pewien niedosyt, ze w pracy nie poswiecono
nieco wigcej uwagi tymze funkcjom np. poprzez:

a. analizg spetnienia regut sumacyjnych: zaréwno samej funkcji spektralnej A(\omega)
lub A(k,\omega) lub A(\omega)f_{BE}(\omega), co zapewne byto badane przez autora,
aby zweryfikowac poprawno$é obliczen;

b. $ledzenie transferu wag spektralnych pomiedzy réznymi cze$ciami widma w fazie
uporzadkowanej (oczywiscie jezeli czas prowadzenia obliczert umozliwia przeéledzenie
zmian funkcji w miare powolnego oddalania sig od linii przemiany fazowej).

Z punktu widzenia przebiegu funkcji spektralnych najwiekszym mankamentem zastosowanej
metody jest nieodtwarzanie w stanie nadciektym liniowej dyspersji i braku szczeliny
energetycznej w okolicy punktu I (k=0) charakterystycznej dla modu Goldstone’a. Pojawia sie
zatem pytanie: w jakim zakresie niskoenergetyczne wzbudzenia s3 niewtasciwie opisywane
przez metodg DMFT i czy ten fakt moze wptywac np. na charakter samego przejicia fazowego
(zmieniajac jego rodzaj z ciggtego na nieciagte).

Mam tez watpliwosci dotyczace rozbicia funkcji spektralnych w przypadku modelu z
dalekozasiggowym oddziatywaniem i siecig z baza (rozdziat 5) na dwie niezalezne funkcje dla
réznych typéw weztéw. Czy eksperymentalnie istnieje mozliwoéé rozréznienia korelacji dla
poszczegblnych podsieci? Czy moze z punktu widzenia poréwnania wynikéw teoretycznych z
ew. danymi doswiadczalnymi transformate Fouriera nalezatoby prowadzi¢ nie dla kazdej
podsieci osobno, a wprowadzajac tylko jedna funkcje korelacyjng, w ktérej obecno$é bazy
prowadzitaby do zwielokrotnienia liczby pasm (i zmniejszenia strefy Brillouina)?

W wielu przypadkach wartosci parametréw modeli pojawiajace sie w pracy nie maja podanych
jednostek, w ktérych zostaty wyrazone. Cze$é z nich jest przedstawiona jako wielokrotnogé

energii oddziatywania (potencjat chemiczny), jednak pozostate — nie (catka przeskoku, energia
oddziatywania, temperatura).



Ponadto w pracy znajduje si¢ pewna ilo$¢ drobnych mankamentéw edytorskich, np. przy prezentacji
wynikow temperatura jest okreélana raz jako T (rozdziat 4), a raz jako \Beta (rozdziat 5), w opisach
wielu rysunkow czesto brakuje wartosci wszystkich parametréw modelu, dla ktdrych zostaty uzyskane
(np. catki przeskoku t na rys. 4.8, 4.9, 4.12, 4.13), a czasami podawane informacje sg btedne (np. na
rys. 4.11 oddziatywania maja by¢ takie same, jak na lewym panelu rys. 4.10, gdy tymczasem ich
kolejnos¢ jest odwrdcona). Sg to jednak btedy, ktérych zwykle bardzo ciezko unikngé¢ w diuzszym i
bardziej skomplikowanym tekscie i na szczescie nie uniemozliwiaja poprawnego przesledzenia toku
myslenia zawartego w pracy.

Wymienione powyzej niedociggniecia nie podwazajg jednak mojej pozytywnej oceny rozprawy.
Zagadnienie, ktdrego badania podijat sie doktorant, jest bardzo skomplikowane i zmierzenia sie z nim
skutecznie podjefo sie niewiele grup badawczych na éwiecie. O wadze uzyskanych wynikéw najlepiej
swiadczy opublikowanie ich w Physical Review B. Ponadto uzyta metoda wymagata na pewno bardzo
istotnego wkfadu pracy nad techniczng strong realizacji obliczen DMFT, co skromnie zostato w
rozprawie sprowadzone do tylko jednego zdania komentarza.

Podsumowanie

W podsumowaniu stwierdzam, iz przedstawiona mi do recenzji rozprawa doktorska p. mgr. Jaromira
Panasa spetnia wszystkie zwyczajowe i ustawowe wymogi stawiane pracom doktorskim i wnioskuje
do Rady Wydziatu Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego o dopuszczenie p. Panasa do dalszych etapéw
przewodu doktorskiego.

Podstawa prawna: ustawa z dnia 14.03.2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o
stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. nr 65, poz. 595 z p. zm.) oraz rozporzgdzenie Ministra Nauki
i Szkolnictwa Wyiszego z dnia 22.09.2011 roku w sprawie szczegétowego trybu i warunkéw
przeprowadzania czynnosci w przewodach doktorskich, postepowaniu habilitacyjnym oraz w
postepowaniu o nadanie tytutu profesora (Dz. U. nr 204, poz. 1200).
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