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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Dariusza Wiatera
”Quantum effects in ultracold collisions of atoms, ions, and
molecules”

Ultrazimne jony w uktadach hybrydowych stanowig obecnie jeden z najbardziej badanych
obszarow fizyki atomowej i molekularnej. Ultrazimna materia z samymi jonami
wykorzystywana jest juz jako podstawa budowy komputerow kwantowych, zegarow
atomowych czy tez do badania "nowej fizyki” w ultraprecyzyjnych pomiarach. Magister
Dariusz Wiater podjat sie nietatwego wyzwania zbadania efektow zderzeniowych u
uktadach jon-atom neutralny. Gtdwna osig rozprawy sa doswiadczenia przeprowadzane w
dwoch grupach eksperymentalnych. | tak, uktad zawierajacy ultrazimny jon Yb+
putapkowany z atomami Li zbudowany zostat przez grupe Rene Gerritsmy na Uniwersytecie
w Amsterdamie, natomiast grupa Tobiasa Schaetza zbudowata analogiczny eksperyment dla
uktadu Li - Ba+ . Wspotpraca grupy Prof. Tomzy z wyzej wymienionymi grupami
eksperymentalnymi przyniosta szereg przetomowych prac w ktorych: i) osiagnieto rezym
kwantowy w zderzeniach YbLi+ (pojedyncze fale parcjalne) ii) znaleziono magnetycznie
kontrolowane rezonanse Feshbacha w uktadzie BaLi+.

Rozprawa jest napisana w jezyku angielskim i liczy ok 120 stron. Najpierw omowie
kompozycje pracy. Jest to dos¢ eklektyczna struktura, ktorej mamy krotki wstep, ktory
dotyczy fizyki kilku-ciatowej, efektow “impurity” (domieszek - to moze dobre polskie
okreslenie tego stowa) i ultrazimnych zderzen. We wstepie pobieznie omowione sa
ultrazimne zderzenia, bardzo pobieznie - to jest dostownie 8 rownan. Wprowadzona
zostaje dtugosé rozpraszania i nieco doraznie Hamiltonian Grossa-Pitajewskiego.
Oczywiscie jest to jeden z przyktadow dot. pojawienia sie dtugosci rozpraszania w opisie
uktadow wielu ciat, ale z pewnoscig nie jedyny. Rozprawa nie dotyczy w badania
kondensatu Bosego-Einsteina, a zaden aspekt zderzeniowy poruszany w pracy nie prowadzi
do tego zjawiska. Pod réwnaniem 8 znajduje sie stwierdzenie:

“The standard Hamiltonian describing the contact interaction of N particles (which is a
good approximation at low temperature) in the external potential takes the form[6]:

ktore w moim odczuciu nie pasuje do kontekstu w rozdziale 1.2. Kolejne podrozdziaty
wstepu omawiaja: atomy w sieci optycznej (co przyznam tez nie ma zwiazku z trescia
rozprawy), jony w putapce (rozdziat 1.5) - jak najbardziej na miejscu aczkolwiek jest tego
niewiele.


mailto:pzuch@fizyka.umk.pl
mailto:piotr.zuchowski@gmail.com

Rozdziat 2 stanowi tak naprawde kontynuacje wstepu, i mozna go byto umiesci¢ niemal w
catosci obok rozdziatu 1.2. W nim znajduje sie: omowienie krzywych energii potencjalnej,
zachowanie asymptotyczne energii potencjalnej, opis metody coupled clusters (rozdziat
2.2.2). W tym ostatnim przypadku opis metody jest rwany i chaotyczny. Wprowadza sie na

przyktad dwa rodzaje oznaczen na operatory wzbudzen: 7 oraz w postaci ciagow
operatorow kreacji i anihilacji z etykietami ABIJ (ktdre nie sa nota bene zdefiniowane). Do

celow prezentacji wystarczyto 3 zdaniami opisac operatory 7 i opis wygladatby dobrze.

Rozumiem, ze praca nie dotyczyta obliczen teorii struktury elektronowej, ale w takim
ksztatcie opis wyglada na niestaranny. Nastepnie doktorant omawia podstawy teorii
rozpraszania kwantowego (znéw niejako w oderwaniu od rozdziatu 1 - nastepuje dalszy
ciag historii), zjawiska rezonansu Feshbacha, omoéwienie stosowanych w pracy metod
(metoda Numerowa, ABM), to wszystkie jest jednak dos¢ szczatkowe, pobiezne i
chaotyczne. Mamy omoéwienie metody Numerowa ale nie mamy log-deritative, ktore jest
wykorzystane w Molscat. Rozprawa dotyczy rozpraszania kwantowego lecz brakuje tu
szczegotu: zderzenia w polu magnetycznym sg zagadnieniem nowym i nietrywialnym i
nalezatoby opisa¢ doktadnie warsztat badawczy. Brakuje miedzy innymi:

- omowienia bazy w jakiej wykonywane sa obliczenia rozproszeniowe: mamy jedynie
podane rownanie 56, ale nie ma omoéwienia co to takiego, dlaczego baza jest rozprzezona,
dlaczego uzywamy rzutow a nie catego momentu pedu, jak wygladaja operatory w tej
bazie, czym sie odroznia taka baza od standardowych, rotacyjnych, itp.

- doktadniejszego omdwienia asymptotycznych warunkéw brzegowych (jakie wymiary

maja macierze Ji N ?)

- szczegOtow jak przebiega propagacja, jaki jest jej krok, punkt startowy i koncowy, jak
bardzo rdznia sie te parametry pomiedzy uktadami zawierajace jony i uktady neutralne
(co jest szczegdlnie wazne biorac pod uwage szybsze znikanie potencjatu w uktadzie
jon-neutralny,

W zwiazku z tymi brakami prosze u przedstawienie tych wszystkich szczeg6tow na

obronie publicznej (dla obydwu uktadéw). Powyzsze kwestie sa tym bardziej konieczne

do podniesienia, poniewaz dwie prace podane jako gtowne osiagniecie pracy nie zawieraja
zbyt wielu szczegotow obliczen (z uwagi na to ze formuta czasopism Nature i Nature

Physics nie pozwala na to).

Rozdziaty 3 i 4 ponownie mozna odczytac jako kontynuacje wstepu, przedstawiono w nich
bardzo istotne eksperymentalne informacje dotyczace eksperymentow bedacych gtdwnym
obiektem badan. Te czesci napisane zostaty w dobry sposob: czu¢ daza naukowa wage
rozwiazywanego problemu i istotny kontekst obliczen zderzeniowych w przedstawionej
rozprawie. Z lektury tekstu tych rozdziatow wynika ze autor posiada szeroka wiedze
ogolna z fizyki, potrafi jako teoretyk odnalez¢ sie w szczegoétach ztozonych eksperymentéw
fizycznych i przetozyc je dla czytajacego rozprawe.

Podsumowujac wstepne rozdziaty rozprawy: gdyby materiat w czesciach 1-4 zostat inaczej
zorganizowany i podzielony zostat praca zyskataby w mojej ocenie. W obecnym ksztatcie
brakuje spdjnosci i istnieje wrazenie ze doktorant nie potrafi w syntetyczny sposob i
dokonac przegladu literatury i przedstawic kontekstu czytajagcemu. Do tego dochodza



istotne braki dotyczace opisu metodologii w zakresie rozpraszania kwantowego w
przypadku wielokanatowym. Rzeczy istotne s3 omowione pobieznie, natomiast pojawiaja
sie rzeczy mato istotne z punktu widzenia zderzen jondw (na przyktad rozdziat 1.3, 1.4 i
1.6).

Czesc IV pracy zawiera juz wtasciwe wyniki i przejde do ich omédwienia.

Rozdziat 6 skupia sie na uktadzie Li — Yb+ . Omdwiona zostata metodologia i szczegoty
specyficzne dla tego uktadu, tj. struktura nadsubtelna oraz poziomy Zeemana. Ciekawy
jestem nastepujacej rzeczy: z wykresu 38 wynika ze dtugosc rozpraszania jest mniej
wrazliwa na skalowanie potencjatu singletowego niz trypletowego. Bieguny wypadaja tu
na skalowaniu i 0.97 i 1.025. Naiwnie zapytam czy zdaniem doktoranta mozna bytoby
wspotczesnymi metodami chemii kwantowej systematycznie poprawic¢ jakos¢ tego

potencjatu by méc mie¢ jedna zmienna mniej do wyznaczenia? doktadno$¢ +2.5 %
wyglada na mozliwa do zrealizowania doktadnos¢. Gtownym zadaniem doktoranta byto

wyznaczenie parametrow dr , dg, ;. W tym celu modelowac nalezato parametr S
opisujacy prawdopodobienstwo zmiany spinu, uwzgledni¢ nalezato (poprzez splot) funkcje
aparaturowa (P,;;;, W réwnaniu 68, niestety nieopisana) w modelu efektywnego
prawdopodobienstwa “reakcji” miedzy jonami. Udato sie to bardzo dobrze, mozliwe byto
wyznaczenie zakresu dtugosci rozpraszania singletu i trypletu pasujacych do zderzen w
bardzo szerokim zakresie energii kinetycznych. W rozdziale wystepuja braki: omowienia

czym jest K w rownaniu 68, oraz nie ma dyskusji czym jest parametr n;. Bez czytania
oryginalnej publikacji w Nature Physics jest trudno zrozumiec co to takiego. Poprosze o

komentarz czy gdybySmy mieli nieskoficzenie doktadny potencjat to czy parametr n;
mozliwy bytby do wyznaczenia z pierwszych zasad. Ponadto ubolewam nieco brak
dyskusji pierwszego znalezienia rezonansu ksztattu w zderzeniach niskoenergetycznych
jonow w putapce. Jak rozumiem w obliczeniach uwzgledniono wiele fal parcjalnych. W ilu
z nich znaleziono rezonanse i czy one po prostu “rozmyty sie” w strukturze?
Przypuszczam wiecej niz jednej? Sprawe rozwiazatby wykres przekroju czynnego
roztozonego na fale parcjalne (przynajmniej kilku najnizszych).

Rozdziat 7 to z kolei wyznaczenie pozycji i charakteryzacja rezonanséw Fesbacha zderzenia
jonu z ultrazimnym atomem neutralnym. To byta rowniez pierwsza obserwacja tego typu
rezonansow w jonach. Praca ta to tez wielka nadzieja na przysztosc jesli chodzi o
kontrolowanie oddziatywaniami w uktadach hybrydowych. Ten rozdziat jest staranny jesli
chodzi o opis efektow w oddziatywaniach, napisany wyczerpujaco. Jest najlepsza czescia
rozprawy. Zdziwito mnie jednak nieco napisanie o metodzie RKHS jako “unstable” - RKHS
dziata niemal jak interpolacja wiec w czym problem by ja uzywad? Z drugiej strony
potencjat MLR (le Roya) jest tez niezbyt stabilny dla bardzo duzych R gdzie moze sie

zdarzy¢ przykra niespodzianka przy obliczaniu wyktadnikow funkcji exp(—gb(R)yp(R))
ktére musza sie skasowac z cztonem — D, (numerycznie) by potencjat dazyt do 0 (réwnanie
78) dla duzego R. Doswiadczytem tego kiedys dla uktadu typu neutralny-neutralny i

problem pojawiat sig dla ok 400 a,. Stad prosba o komentarz: do jakich odlegtosci
wykorzystano propagator w uktadzie BaLi+ — tego szczegoétu nie znalaztem?



Rozdziat 8 to dla mnie spora zagadka. Jest to temat zupetnie inny niz reszta pracy, ale
wstep jest na tyle krotki, ze poczatkowo nie rozumiatem do jakiego aspektu zderzen on
sie odnosi. Potem dopiero pojawita sie wzmianka ze chodzi o potencjat kontaktowy i cata
praca to wyprowadzenie wzoréw na atom + molekuta z modelowym anizotropowym
potencjatem kontaktowym. W rozdziale pojawiaja sie wzory na potencjat efektywny, dla
J=0..2 niestety rozdziat nie zawiera zadnej ilustracji numerycznej rownan ani
przyktadowego zastosowania teorii. Nie mamy tez zadnego podsumowania tego rozdziatu,
wyglada on wrecz na urwany. Po lekturze tej czesci pracy pozostaje bardzo duzy niedosyt i
niezaspokojona ciekawos¢. Moze podczas obrony doktorant przedstawi przynajmniej
przyktadowe zastosowanie wprowadzonej teorii?

Podsumowujac: rozprawa dotyczy bardzo istotnych badan z zakresu fizyki teoretycznej (na
pograniczu fizyki AMO, chemii kwantowej i fizyki chemicznej) i autor wykazat sie
umiejetnoscia rozwiazania oryginalnego problemu naukowego: obliczenia pozycji
rezonansow Feshbacha pozwolity doswiadczalnikom odnalez¢ je, modelowanie strat “spin-
exchange” w funkcji dtugosci rozpraszania wysokiego i niskiego spinu pozwolito na
znalezienie potencjatu oddziatywania dimeru YbLi+ i zrozumienie niskoenergetycznego
rozpraszania dla tego uktadu. W zwiazku z tym praca przesuneta znaczaco granice frontu
badan w dziedzinie ultrazimnych zderzen, czy uktadow hybrydowych. Nauka to jednak
“stawanie na ramionach gigantow”, i gdyby odseparowac dokonania gigantow (Swietne
grupy eksperymentalne, znakomity i niezwykle kreatywny promotor) do tego co od siebie
do pracy wtozyt doktorant to pozostaje poczucie niedosytu. Jestem pewien ze mgr Wiater

wykonat kawat bardzo dobrej pracy analizujac dane, fitujac parametry ag, a;, 1y i
Znaczaco przyczynit sie do badania rezonansoéw w BalLi+. Praca teoretyczna mogta by¢
pociagnieta jednak nieco dalej, lub chociaz lepiej opisana w rozprawie, w koncu jest to
doktorat z fizyki teoretycznej. Z kazdej z tych prac mogta powsta¢ oddzielna dodatkowa
publikacja teoretyczna jako follow-up. Szczegoty efektu spin-exchange dla Yb+—Li
zastuguja na dalsze bardziej doktadne badania, na przyktad efektow zwigzanych z
rezonansami w takich zderzeniach, badania dla Ba+—Li s przedstawione w pracy znacznie
doktadniej, ale rowniez i tu follow-up paper przydatby sie (tu dostrzegtem rysunki z pracy
jeszcze nie opublikowanej, wiec jest na to nadzieja). To samo dotyczy rozdziatu 8.
Konkludujac, stwierdzam jednak ze braki w samej rozprawie sa skompensowane przez
bardzo wysoki wptyw na dyscypline opublikowanych prac ktére stanowia trzon
rozprawy i prace oceniam pozytywnie. Autor rozprawy potrafit rozwigzaé¢ nowy,
nierozwigzany problem naukowy (przy pomocy znanych narzedzi), posiada wiedze
ogolng z fizyki - w szczeg6lnosci dobrze rozumie kontekst swoich badan i
eksperymentow ktore wyjasniat - oraz potrafi pracowa¢ samodzielnie jako naukowiec
(mimo brakéw w sposobie pisania). Wnioskuje wiec o dopuszczenie mgr. Dariusza
Wiatera do dalszych etapow procedury doktorskiej.
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