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Ocena rozprawy doktorskiej pani magister Doroty Gotfryd pt.
Niskoenergetyczne modele dla izolatorow Motta ze skoriczonym sprzeieniem
spin-orbita.

Przedstawiona rozprawa zostala parta na dwu publikacjach w Physical Review B
oraz po jednej w Physical Review Research i Condensed Matter. W trzech z nich
doktorantka jest pierwszym autorem a w jednej drugim co, biorac pod uwage
szczegotowe deklaracje, adekwatnie oddaje jej wktad w powstanie tych prac.
Musze wyznaé, ze w pierwszej chwili bytem przerazony objgtoscia rozprawy
liczacej 172 strony, ale ostatecznie z przyjemnoscig przeczytatem ja od deski do
deski. Rozprawa sktada sie dwu cze$ci. Kazda z nich jest poprzedzona obszernym
wstepem podsumowujacym dorobek innych badaczy, ktory zarazem wyjasnia
motywacje dla podjetych badan. Co rzadkie, bardzo drobiazgowo rozrézniony
zostal bardzo istotny osobisty wklad doktorantki od wkiadu jej
wspodtpracownikow. Cze$é pierwsza dotyczy realistycznych modeli opisujgcych
tak zwane materiaty Kitaeva, gdzie efektywne pseudospinowe stopnie swobody
sa wynikiem splatania spinéw i orbitali, za§ cze$¢ druga to prosty model dajacy
intuicyjny wglad w fizyke splatania spinowo-orbitalnego. Materiaty Kitaeva sg
gorgcym obszarem badan, ze wzgledu na indukowany w nich przez pole
magnetyczne nieabelowy chiralny porzadek topologiczny, ktory moze mie¢
fundamentalne znaczenie dla przysztosci informatyki kwantowe;.

Materiaty Kitaeva opisywane sa do$¢ zlozonym hamiltonianem na sieci
heksagonalnej o czterech rodzajach sprzezen pomigdzy najblizszymi sasiadami,
stad nazwa modelu: J-K-\Gamma-\Gamma’. Réwnie wazne jest sprz¢zenie J_3,
pomiedzy trzecimi sasiadami, ktére w rozprawie nie zostalo wyczerpujgco
zbadane, chociaz przedyskutowano jakosciowo jego wplyw na stabilizacje fazy
zygzakowatej. Obliczenia ab initio dajg niezbyt spojne przewidywania statych
sprzezenia, chociaz w pewnym zakresie udato si¢ uzyska¢ konsensus. Tematem
rozprawy jest diagram fazowy modelu J-K-\Gamma-\Gamma’. Aby go
przeskanowac w systematyczny a jednoczes$nie klarowny sposdb wprowadzono
pomystowg parametryzacje przestrzeni parametrow. Niezwykle uzyteczne sg
ukryte symetrie w przestrzeni parametréw, ktére powoduja, ze obszary kwantowe;j



cieczy spinowej Kitaeva wystepuja nie tylko w otoczeniu czystego modelu
Kitaeva, ale takze w innych mniej oczywistych obszarach parametréw. Wkiadem
doktorantki sg przede wszystkim samouzgodnione obliczenia $redniopolowe na
24-oczkowych klastrach. Tam gdzie to mozliwe sa one systematycznie
konfrontowane ze $cista diagonalizacjg. Mogto by sie wydawaé, ze nie ma nic
prostszego niz takie $rednie pole, ale w rzeczywistosci jest to bardzo mylne
wrazenie. Liczba $rednich ktore trzeba uwzgledni¢ powoduje, ze procedura
samouzgadniania jest bardzo niestabilna. T¢ trudno$¢ udato sie pokona¢ dzieki
usrednieniu  wzgledem symetrii problemu, a takze dzieki metodzie
zlinearyzowanej, ktéra pozwala z grubsza wskazaé¢ zaczatkowe $rednie.

Osobiscie najbardziej mnie zainteresowata podklasa modelu J-K-\Gamma-
\Gamma’, gdzie oddziatywania dwuoczkowe mozna zdiagonalizowa¢ uzyskujac
uogolniony model Kitaeva o nieortogonalnych osiach oddziatywan. Zostato to
obrazowo opisane jako model parasola. Po trudach wszechstronnej analizy calej
gamy faz pelnego modelu jest to bardzo czysty akord na zakonczenie czesci
pierwszej. Zainspirowat mnie on do uruchomienia skanu stanu podstawowego od
modelu Kitaeva w kierunku heksagonalnego modelu kompaséw --- ktérego stan
podstawowy pozostaje kontrowersyjny --- przy pomocy sieci tensorowej iPEPS.

Czes¢ druga rozprawy to rozwazania na temat splatania spinowo-orbitalnego na
przyktadzie prostego jednowymiarowego modelu, ktéry zawiera zarowno czton
Kugela-Khomskiego jak i lokalne sprzezenie spin-orbita uproszczone do postaci
Isinga. Przyznam sig, ze zawsze gdy stysz¢ o splataniu spinowo-orbitalnym, to w
duchu si¢ dziwi¢ dlaczego sam fakt wystepowania tego splatania jest taki
zaskakujacy skoro spiny i orbitale oddziatujg. Jednak, jak dowiaduje sie z tej
rozprawy, ma to uzasadnienie co najmniej historyczne. Rezultat typowych
oddziatywan mozna zwykle uja¢ w ramach regut Goodenough-Nishimori, ktére
sg konsystentne ze $redniopolowym rozsprzezeniem spinéw i orbitali. Dlatego
uwaga badaczy skupia si¢ na tych egzotycznych sytuacjach, gdy te reguty nie sa
wystarczajgco dobre. Model badany w drugiej czesci rozprawy jest klinicznym
przyktadem, ktéry pokazuje jak wyspy splatania wynurzaja sie z morza standw
sredniopolowych. Jako miary splgtania uzyto entropii von Neumanna, ktora
sumarycznie ujmuje wszystkie korelacje, jak i specyficznych funkcji korelacji.
Zaletg tego prostego modelu jest mozliwos$¢ wyjasnienia ztozonych efektéw przy
pomocy elementarnych narzedzi takich jak rachunek zaburzen z degeneracja.

Prace przeczytatem z przyjemnoscig. Lektura nasungta mi szereg pytan i
komentarzy. Oto najwazniejsze z nich:

1) W calej czedci pierwszej rozprawy brakuje mi odniesienia do pracy Phys.
Rev. B 90, 195102 (2014), gdzie diagram fazowy modelu Kitaeva-
Heisenberga zostal przeskanowany przy pomocy iPEPS-a. Poniewaz



skadingd jest to metoda pozwalajagca na znalezienie nawet stanu
podstawowego modelu Hubbarda, zastanawiam si¢ jak wyglada
poréwnanie iPEPS-a z innymi metodami w modelu KH.

2) W czesci drugiej do znalezienia stanu podstawowego uzywany jest
algorytm Lanczosa, co ogranicza badania do skonczonych tancuchéw i
powoduje koniecznos¢ ekstrapolacji w dlugosci lancucha. Czy
DMRG/MPS dla nieskonczonego tancucha nie byloby wiasciwszym
narzedziem, tym bardziej ze jest dostepne w postaci gotowych pakietéw?
MPS pozwala na tatwe wyliczenie funkcji korelacji a takze entropii
splatania pomigdzy dwoma nieskonczonymi potéwkami *lancucha.
Wprawdzie z entropig splatania von Neumanna pomiedzy spinami a
orbitalami byloby trudniej, na tyle ze trzeba by rozwaza¢ ja dla
skonczonych fragmentow tancucha, ale mozna jg zastgpi¢ przez entropie
Renyi drugiego rzedu, ktorg z MPS da si¢ tatwo wyliczy¢ w granicy
termodynamiczne;j.

Bede wdzigczny za ustosunkowanie si¢ do powyzszych komentarzy, ale musze
podkresli¢, ze ich nieco krytyczny charakter nie umniejsza mojej wysokiej oceny
prezentowanej pracy.

Rozprawa zostala napisana nadzwyczaj starannie, wiec nie dopetnie rytualu
wytykania bledow edytorskich, ktorych nie udato mi si¢ znalez¢é. Praca odznacza
sig¢ rowniez bardzo atrakcyjna szata graficzna.

Podsumowujac, doskonata rozprawa doktorska pani magister Doroty Gotfryd nie
tylko spelnia wszystkie wymogi stawiane tego typu pracom, co pozwala mi
wnioskowaé¢ o dopuszczenie pani Gotfryd do dalszych etapéw przewodu
doktorskiego, ale takze warto rozwazy¢ jej wyrdznienie.

Z powazaniem,

prof. dr hab. Jacek Dziarmaga
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