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Recenzja rozprawy doktorskiej Pana mgr. Krzysztofa Bieniasza p.t.:
“Spin and Orbital Polarons in Strongly Correlated Systems”

Opiniowana rozprawa doktorska zostala wykonana w Zaktadzie Kwantowej Teorii
Wielu Ciat Instytutu Fizyki Uniwersytetu Jagielloriskiego pod kierunkiem prof. dr. hab.
Andrzeja Olesia. Dotyczy ona - zgodnie ze stowami autora - feorii polaronéw
spinowych | orbitalnych; tj. kwaziczgstek powstajgcych przez oddziatywanie
z magnetycznym lub orbitalnym porzadkiem dalekozasiegowym”. Miesci sie wiec
wszerokim nurcie kwantowych obliczen wlasnosci wielociatowych  uktadéw
z nietrywialnymi fazami. Napisana jest W jezyku angielskim. Sktadajg sie na nig dwie
zasadnicze czesci (,Preliminaries” oraz ~Results”), kazda obejmujaca po trzy rozdziaty.
Praca zawiera takze rozdziat prezentujacy motywacje wyboru tematyki badan,
podsumowanie, dwa dodatki i spis literatury zawierajacy 134 pozycje. tacznie 118
stron. Podstawg rozprawy jest szesé publikacji, ktérych doktorant jest wspotautorem:
trzy prace opublikowane w Physical Review B oraz trzy artykuly w materiatach
z konferencji w Zakopanem, Poznaniu | Karpaczu, opublikowane w Acta Physica
Polonica A. We wszystkich tych publikacjach doktorant jest pierwszym autorem,
natomiast ostatnim jest jego promotor.

Problem uktadéw z silnie skorelowanymi elektronami jest bardzo trudny. Istnieje
jedynie bardzo niewielka liczba wynikéw doktadnych. Poniewaz energia oddziatywar
jest w nich poréwnywalna z energig kinetyczng elektrondw, nie mozna w tych uktadach
znalez¢ matego parametru, wzgledem ktérego mozna by przeprowadzié rachunek
zaburzen. Ze wzgledu na obecnosé silnych korelacji metody opierajgce sie na
przyblizeniu éredniego pola stajg sig¢ mato uzyteczne. W wielu wypadkach pozostajg
wiec jedynie metody numeryczne, przy czym one takze majg powazne ograniczenia. Ze
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wzgledu na eksponencjalnie szybki wzrost rozmiaru przestrzeni Hilberta przy

zwigkszaniu rozmiaréw uktadu, metody wykorzystujgce doktadng diagonalizacje mozna
uzy¢ jedynie dla bardzo matych uktadéw. Z kolei w obliczeniach bazujgcych na
kwantowych metodach Monte Carlo niestawny problem znaku fermionowego ogranicza
ich stosowalnos¢ w niskich temperaturach. Wiele innych metod, jak na przyktad Density
Matrix Renormalization Group, dobrze dziatajg jedynie w uktadach jednowymiarowych.
Powyzszy opis probleméw obliczeniowych ma na celu pokazanie, z jak trudnym
zagadnieniem przyszio sie zmierzy¢ doktorantowi przy realizacji recenzowanej pracy.
Przytoczone wyzej trudnosci objawiajg sie z petng mocg juz w przypadku uktadow,
w ktérych mamy do czynienia jedynie z fadunkowymi i spinowymi stopniami swobody,
jak np. jednopasmowy model Hubbarda czy model {-J. Tymczasem w badanych

w rozprawie modelach uwzglednione zostaty dodatkowo stopnie swobody orbitalne.

Jak juz zostato wspomniane, pierwsza cze$¢ rozprawy to wprowadzenie
(,Preliminaries”). Zajmuje ono prawie potowe merytorycznej czesci rozprawy, ale
rozumiane jest dos¢ szeroko i obejmuje nie tylko typowy wstep do zagadnien, ktére sg
tematem rozprawy, ale takze omoéwienie uzywanych modeli i metod obliczeniowych.
Rozpoczyna sie ono od ogdlnej charakterystyki skorelowanych izolatorow, w ktérych
brak przewodnictwa nie wynika z zapetnienia pasm, a z oddziatywan kulombowskich.
One to bowiem sg badane w rozprawie. Wyjasniony tam zostat mechanizm Motta-
Hubbarda oraz oméwiona struktura elektronowa typowa dla tych uktadéw. Nastepnie
doktorant szczegotowo przedstawia dwa ukiady, ktére dla ktérych obliczenia sg
tematem rozprawy. Pierwszy ukfad, a wiasciwie cata grupa, to nadprzewodniki wysoko-
temperaturowe z ptaszczyznami miedziowo-tlenowymi. Omowienie fizyki tych zwigzkow
rozpoczyna sie od wprowadzenia modelu tréjpasmbwego. Dalej nastepuje analiza
niskoenergetycznych proceséw i wyprowadzany jest efektywny hamiltonian, ktéry
w granicy silnego oddziatywania przyjmuje posta¢ modelu f-J. Rozdziat konczy sie
dyskusjg dynamiki dziur wprowadzanych do uktadu, takze w przyblizeniu, w ktérym
pomijane s3g poprzeczne skladowe spinu (model f-J;). Kolejna czes¢ pierwszego
rozdziatu ,Preliminarities” po$wiecona jest uktadom, w ktérych wystepuje uporzadko-
wanie orbitalne. W szczegdlnosci doktorant koncentruje sie tu na perowskicie KCuFs.

Jest to bardzo ciekawy uktad wykazujgcy uporzgdkowanie zaréwno orbitalne, jak i mag-

o Bl



netyczne. W podrozdziale tym dyskutowana jest jego struktura krystaliczna oraz zrédta

wspomnianych uporzgdkowar.

Rozdziat drugi zawiera szczegétowy opis modeli badanych w rozprawie. Jego
pierwsza cze$¢ poswiecona jest modelowi {-J, wtacznie z czesto pomijanym wyrazem
tréjweztowym. Wprowadzana jest tam reprezentacja klasycznych operatoréw fermiono-
weych przez bezspinowe fermiony oraz niewolnicze bozony opisujgce zlokalizowane
spinowe stopnie swobody. Dalej podobnie wyprowadzany jest efektywny model
spinowo-orbitalny dla KCuFs. Oczywiscie, ze wzgledu na dodatkowe orbitalne stopnie
swobody, obliczenia sg tu znacznie bardziej zawite. Miedzy innymi elektrony
reprezentowane w tym wypadku sg nie przez iloczyn dwoch, ale trzech operatorow,
gdzie dodatkowy operator odpowiedzialny jest za wzbudzenia orbitalne. Précz petnego
trojwymiarowego modelu, jest tam przedstawiony efektywny model w ktérym elektrony

uwiezione sg w ptaszczyznie, bedacy orbitalnym odpowiednikiem modelu {-J.

Trzeci, ostatni rozdziat pierwszej czesci rozprawy, zawiera opis metod oblicze-
niowych uzywanych w stosunku do wczesniej wprowadzonych modeli. Rozpoczyna sie
on od przypomnienia podrecznikowej wiedzy dotyczace] metod opartych o funkcje
Greena i rownanie Dysona. Nastepnie doktorant demonstruje uzycie samozgodnego
przyblizenia Borna (Self-Consistent Born Approximation, SCBA), polegajgcego na
uwzglednieniu wszystkich nieprzecinajacych sie diagraméw, do modeli {-J oraz modelu
orbitalnego ograniczonego do dwoch wymiardéw. Opis konczy sie dyskusjg roli
pominietych diagraméw z przecinajgcymi sie liniami. Nastepna czes¢ tego rozdziatu, na
pewno jedna z wazniejszych w recenzowanej rozprawie, prezentuje wariacyjne
przyblizenie funkcji Greena (Variational Approximation, VA) w zastosowaniu do
badanych modeli polaronowych. Zaproponowana tu metoda obliczeniowa, oparta na
réwnaniach ruchu funkcji Greena, zostata przedstawiona miedzy innymi w bardzo
ciekawe] pracy opublikowanej w Phys. Rev. 94, 085117 (2016), gdzie otrzymane wyniki
zostaty poréwnane nie tylko z wynikami otrzymanymi w ramach SCBA, ale takze
Variational Cluster Approximation. Zaproponowane podejécie pozwala w systematyczny

sposéb badac¢ propagacje dziury w modelu orbitalnym z orbitalami e,. Zaletg VA jest
m.in. to, ze dziata ona w przestrzeni rzeczywistej, a wiec w przeciwienstwie do SCBA
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dopuszcza zlokalizowane wzbudzenia bozonowe, ktore nie posiadajg symetrii
translacyjnej. Wieksza czesé opisu dotyczy oddziatywan w granicy Isinga, natomiast
pod koniec doktorant dyskutuje role fluktuacji kwantowych. Poniewaz przy wzroscie
liczby bozonoéw niezbedny do rozwigzania ukifad réwnan bardzo szybko rosnie,
opracowany zostat program komputerowy pozwalajgcy na automatyzacje procesu
generowania rownan. Przyktady zastosowania przedstawione sg w dodatku B. Niestety,
z opisu niewiele mozna sie dowiedzie¢ o dziataniu programu, bo przyktady te nie sg
uzupetnione wyjasnieniami dotyczacymi reprezentacji stanéw w programie (np., whrew
stowom Autora nie jest jasne, ze [0 O] x [((O, 0), [€'])] oznacza stan z jednym
elektronem). Takze nazwa SAGE (Sage is an Analytical Green’s function Evaluator)
pewnie nie jest najszczesliwsza ze wzgledu na kolizje z popularnym system o tej samej
nazwie (System for Algebra and Geometlry Experimentation), ktéry najprawdopodobnie]
magtby byc réwniez wykorzystany do obliczen tego samego typu.

Druga cze$¢ rozprawy, ,Results”, pokazuje efekty zastosowania opisanych
wczesniej podejs¢ do trzech réznych uktadéw: (i) czysto spinowego modelu
nadprzewodnikow wysokotemperaturowych, (ii) czysto orbitalnego modelu ptaszczyzn
KCuF,, oraz (jiii) zagadnienia polaronu w petnym tréjwymiarowym spinowo-orbitalnym
modelu KCuFi;. Gitéwnym wynikiem we wszystkich tych przypadkach sa funkcje
spektralne, ktére doktorant oblicza wzdtuz linii fgczgcych punkty o wysokiej symetrii
w strefie Brillouina i na ich podstawie dyskutuje role poszczegéinych czynnikéw w fi-
zycznym obrazie zachodzgcych procesow [w (i) dodatkowo badana jest m.in. energia

wiasnal.

Pierwszy rozdziat drugiej (Rozdzial 4.) czgsc Zéwiera poréwnanie SCBA i VA dla
modelu {-J w réznych granicach i moze by¢ traktowany jako miejsce testowania VA
poprzez odniesienie do wynikéw uzyskanych dobrze ugruntowanym podej$ciem
opartym o SCBA. Ze wzgledu na nature metody VA szczegdlnie istotne jest pytanie
0 jej zbieznosé. Pierwsze testy dotycza modelu t-J;, w ktéorym VA w trzecim rzedzie daje
lekkg delokalizacje kwaziczastek, co oczywiscie nie ma miejsca w SCBA, a zbieznos¢
widma osiggana jest w okolicach rzedu pigtego. Analiza ksztattu powstatej dyspersji
wskazuje, ze owa delokalizacja zwigzana jest tworzeniem sciezek Trugmana, ktére
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wymagajg co najmniej trzech bozondw. Dalej analizowany jest petny model {-J, gdzie

juz w drugim rzedzie kwaziczaski uzyskujg ruchliwosé. Wyglada na to, ze w tym
wypadku stan podstawowy bardzo szybko osigga zbiezno$¢, natomiast stany
wzbudzone dos¢ diugo ewoluujg przy zwiekszaniu rzedu obliczen. Jakosciowo

dyspersja stanu podstawowego ma charakter bliski tej z SCBA, choé¢ nie odtwarza
T
27 2
wyrazéw tréjweztowych w modelu t-J. Wiadomo, ze jeden z nich pozwala na poru-

globalnego minimum w punkcie ( ) Nastepnie doktorant uzywa VA do zbadania roli

szanie si¢ dziury w tle antyferromagnetycznym bez wzbudzania magnonéw. Dlatego
tez w najnizszym rzedzie to wtadnie on jest zrédiem dyspersji kwaziczgstki, co jest
dobrze widoczne w otrzymanych funkcjach spektralnych. W kolejnych rzedach
fluktuacje spinowe dopuszczajg mobilnos¢ nawet bez tego wyrazu, wiec jego rola
maleje. Dzieje sie tak zwlaszcza w petnym modelu {-J, gdyz w modelu [-J,, jak to juz

wczesnie] wspomniano, dyspersja bez wyrazu tréjweztowego jest bardzo mala.

Kolejny rozdziat (Rozdziat 5.) dotyczy dwuwymiarowego czysto orbitalnego
modelu KCuFs;. Wiekszos¢ rozdziatu poswiecona jest wersji isingowskiej, a dopiero
w koricowej jego czesci dyskutowane sa fluktuacje orbitali. Poniewaz w modelu tym
elektron nie jest uwieziony przez antyferromagnetyczne tto i moze podazaé za chmurg
bozonéw, doktorant oczekiwat, ze VA bedzie tu lepiej pracowato niz w modelu t-J.
| rzeczywiscie, wyliczone funkcje spektralne przy pieciu bozonach bardzo dobrze
zgadzajg sig z wynikami SCBA i to nie tylko dla stanu podstawowego, ale takze dla
nisko lezacych wzbudzen. Ze wzgledu na systematyczny charakter VA, doktorant byt
w stanie zbada¢ wplyw roznych czynnikéw na funkcje spektralne. W szczegolnosci
chodzi tu o przestrzenne ograniczenia natozone na swobodne propagatory oraz o role
diagraméw z przecinajgcymi sie liniami, ktére nie sg ‘uwzglednione w SCBA. Okazuje
sie, ze wptyw diagraméw z przecigciami jest znikomy, co wydaje sie zrozumiate jeéli
spojrzy sig¢ na podobienstwo funkcji spektralnych otrzymanych w ramach VA i SCBA.
Z drugie] strony wyniki pokazujg istotng role wspomnianych wyzej ograniczen (nie
jestem przekonany, czy sposob prezentacji na rysunku 5.6 jest najlepszy do poréw-
nania poszczegélnych przypadkéw). Ostania cze$é rozdziatu zawiera dyskusje
pominietych w obliczeniach fluktuacji orbitali. Okazuje sie, ze uwzglednienie fluktuacji

niewiele zmienia spektralne wlasnosci kwaziczastek (szkoda, ze nie ma obrazka
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prezentujgce zestawienie wynikow z fluktuacjami i bez nich). Podsumowujac ten
rozdziat, wydaje sie, ze VA bardzo dobrze pracuje dla czysto orbitalnego modelu KCuF s
(cho¢ stwierdzenie ,We have seen that the variational method converges very rapidly,
so that the results are reliable already around the the 4-orbiton mark...” wydaje sie by¢
nieco na wyrost, jako ze zbieznoé¢ jest warunkiem koniecznym, ale nie zawsze

wystarczajgcym).

Ostatni rozdziat czeéci prezentujacej wyniki (Rozdziat 6.) jest moim zdaniem
najwazniejszg i najbardziej wartosciowag czescig rozprawy. Przedstawione sg tam
wyniki dla efektywnego tréjwymiarowego spinowo-orbitainego modelu KCuFs. Oczy-
wiscie w tym wypadku przestrzen jest rozpinana przez magnony i orbitony, co znacznie
podnosi ztozonoéé obliczeniowa. Mozna przypuszczaé, ze znacznie trudniej tu
o0 osiagniecie zbieznosci. Niestety, mimo stosunkowo bogatej dyskusji wynikow
uzyskanych w podprzestrzeniach o réznych maksymalnych liczbach poszczegdinych
wzbudzen (zwltaszcza w podrozdziale 6.1), nie udato mi sie znalez¢ jednoznacznej
odpowiedzi czy uzywane w obliczeniach maksymalne rozmiary przestrzeni zapewniajg,
zbieznosé, czy nie. Niemniej wyniki pokazuja bardzo ciekawy efekt sprzgzenia
pomiedzy spinowymi i orbitalnymi stopniami swobody, prowadzacy do pojawienia sig
polaronu. Pokazane zostato takze jak zmiana warto$ci oddziatywania modyfikuje
wzgledng role obu rodzajéw wzbudzen w formowaniu tego stanu. W tym wzgledzie
ciekawa jest tu takze analiza energii wiasnej, pokazujaca efekty zwigzane z rozng
wymiarowoscig sprzezen z poszczegolnymi rodzajami wzbudzen. Czgsc¢ z zaprezento-
wanych w tym rozdziale wynikéw zostata opublikowana Phys. Rev. B 95, 235152
(2017).

Przechodzac do ogélniejszej oceny recenzowanej rozprawy chciatbym zwracic
uwage na pewien problem. Otéz czytajac rozprawe bardzo trudno wydzieli¢ z nigj
oryginalny wklad doktoranta. Oczywiscie fakt, ze we wszystkich publikacjach, z ktorych
trzy sg w czasopismach o wysokiej Swiatowej randze, jest on pierwszym autorem,
$wiadczy, ze udziat ten jest znaczacy. Niemniej konstrukcja pracy, w ktorej mieszajg sig
oryginalne wyniki z wynikami opublikowanymi wcze$niej powoduje, ze recenzent ma

bardzo trudne zadanie i caly czas musi odwotywaé sie do innych publikacji. Na
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szczescie praca jest opatrzona bogatym i bardzo dobrze dobranym spisem literatury, co

znacznie utatwia to zadanie.

Po uporaniu sie z powyzszymi trudnosciami moge stwierdzi¢, ze oryginalny
wktad zaprezentowany w pracy jest znaczacym osiagnieciem i z pewnoécig moze byé
podstawg do nadania Panu mgr. Krzysztofowi Bieniaszowi stopnia doktora nauk
fizycznych. Warto tez zwrdci¢c uwage, ze uzyskane wyniki w ogromnej mierze sg
wynikami analitycznymi, a o takie coraz trudniej we wspdiczesnej fizyce, gdzie szybki
rozwo] mocy obliczeniowych zniecheca do péjscia $ciezkg mozolnych recznych
obliczen. Tym bardziej zastugujg one na docenienie. Pod wzgledem edytorskim praca
jest praktycznie bez zarzutu, co przy tak duzej liczbie wyrazern matematycznych nie jest
proste do osiggniecia.

Biorgc pod uwage rozprawe, a takze dorobek doktoranta, mozna stwierdzi¢, ze
wykazat si¢ on bardzo dobrg znajomoscig w zakresie fizyki teoretycznej materii skon-
densowanej, w szczegolnosci fizyki wieloorbitalowych uktadéw z silnymi korelacjami,
awiec uktadow dla ktorych trudno prowadzi¢ wiarygodne obliczenia. Rozprawa
pokazuje tez, ze bardzo dobrze opanowat aparat matematyczny niezbedny do prowa-

dzenia badan w tym obszarze.

Konkludujgc stwierdzam, ze rozprawa Pana mgr. Krzysztofa Bieniasza w petni
spetnia wymagania zaréwno zwyczajowe, jak i te stawiane rozprawom doktorskim
w Ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym, jednoczes$nie wnoszac o dopusz-
czenie doktoranta do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.




