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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Katarzyny Jasniewicz-Pacer
zatytulowana "Stan podstawowy skonczonych uktadow spinowych
opisywanych modelem Heisenberga w obecnosci oddzialywan konkurujacych.
Model kwantowy oraz granica klasyczna™

Niniejszg recenzje¢ przygotowalem na prosb¢ Rady Wydziatu Fizyki UAM
z dnia 24.07.2009.

Mgr Katarzyna Jasniewicz-Pacer swoja rozprawe doktorskg w formie pracy pisemnej
wykonata pod kierunkiem dr. hab. Wojciecha Florka, prof. UAM. Dotyczy ona aktualnego
| interesujacego zagadnienia naukowego wplywu oddziatywan konkurujgcych na wlasciwosci
stanu podstawowego kwantowego modelu Heisenberga magneséw jednomolekutowych
0 ogromnym potencjale aplikacyjnym.

Praca doktorska (liczaca 70 stron) zawiera Wprowadzenie, cztery rozdziaty,
podsumowanie i wnioski koncowe oraz bibliografi¢ obejmujaca 83 pozycje. Gtéwne wyniki
pracy zostaly przedstawione w postaci graficznej na 19 rysunkach.

Mgr K. Jasniewicz-Pacer opublikowata do tej pory pig¢ prac wspotautorskich,
dwie w naukowym czasopi$mie Acta Physica Polonica A, jedng w Central European Journal
of Chemistry, jednag w EPJ Web of Conferences, jedng w Enformatika, natomiast szosta
jest wystana do Journal of Physics: Condensed Matter. Ponadto opracowata czes¢ wynikow
do publikacji w czasopi$mie naukowym Computational Methods in Science and Technology.

We wprowadzeniu do pracy doktorskiej autorka przedstawita gtéwny cel rozprawy,
dobrze zdefiniowata oddzialywania konkurujace i frustracje, rozpatrywane modele oraz ciekawie
i starannie przedyskutowata opublikowane w ostatnim czasie przedmiotowe opisy i wyniki
literaturowe dotyczace wystepowania oddziatywan konkurujacych i ich wtywu na zachowanie
si¢ stanu podstawowego, rowniez wykazujac ich braki lub wskazujac na niepoprawne
lub niesciste ich wnioski, czy uszczegdtowiajac klasyfikacje wprowadzong w pracy Bakera.

W odniesieniu do uktadow kwantowych na stronie 11 wykazata, Zze odwotanie si¢ w pracy [27]
wylacznie do warto$ci spinu catkowitego S nie jest poprawne. Na stronie 12 uzasadnita, ze
modyfikujac okreslenie frustracji typu Il nalezy przede wszystkim poming¢ ograniczenie
catkowitej liczby spinowej do warto$ci mniejszych niz w stanie bez oddziatywan konkurujacych.
Wobec wskazanych przez doktorantke wielu rozbieznosci w aktualnej literaturze przedmiotu
poprawnie wykorzystuje ona rézne definicje przedmiotowych oddzialtywan konkurujacych,
zaréwno podejscia bazujace na koncepcji zaprezentowanej przez G. Toulouse’a przypisujacej
kazdej parze spinow calki wymiany, jak rOwniez bazujace na energii ich oddzialywania,

czy wychodzac z twierdzenia Lieba-Mattisa. Analiz¢ uktadow kwantowych autorka uzupetnia
ich badaniem w granicy klasycznej oraz odpowiednich uktadow w granicy modelu Isinga,

€0 podnosi wiarygodno$¢ uzyskanych wynikow.

W rozdziale drugim doprecyzowata cele rozprawy, przedstawita zasadnicze metody
badawcze i techniki obliczeniowe zastosowane w rozprawie wraz ich uzasadnieniem,
jak rowniez badane uktady. Praktycznym celem rozprawy jest okreslenie podstawowych
charakterystyk stanu podstawowego w zaleznosci od wartosci parametrow \alpha oraz \beta
w postaci wzglednych catek wymiany przy ustalonej warto$ci parametru \epsilon okreslajacego,
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czy oddziatywanie jest ferro- czy antyferromagnetyczne, zatem wyznaczenie analogu diagramu
fazowego, na ktorym zilustrowane sg obszary frustracji réznych typoéw z jej brakiem wiacznie.
Przy tym na stronie 15 doktorantka zwraca uwage, ze szczegdlnie istotne sg obszary dla uktadu
spinéw kwantowych, w ktorych wystapi frustracja degeneracyjna (pierwszy typ frustracji)
zdefiniowana przez O. Kahna, gdyz rozpatrywane uktady spinowe stanowig uproszczong wersje
ostatnio syntetyzowanych molekut, co zastuguje na podkreslenie.

Autorka dobrze dobrata techniki obliczeniowe zastosowane w rozprawie i przekonujaco
uzasadnita ich wybor w odniesieniu do kazdego z trzech uktadow rozpatrywanych w rozprawie.
W przypadku modelu Isinga, w ktorym gtowng trudnoscia jest bardzo wysoki stopien
degeneracji, autorka wykorzystata dobrze dobrane narzedzie algorytméw kombinatorycznych,
ktére pozwalajg efektywnie wyznaczy¢ wszystkie konfiguracje w uktadzie. Uktady klasyczne
sprowadzata do przypadku unormowanych wektoréw spinowych i efektywnie wykorzystata
metodg rozmaitos$ci Lagrange’a zaproponowang przez H.-J. Schmidta i M. Lubana oraz
minimalizacje iteracyjna, a jej wyniki potwierdzily, ze zwlaszcza ta pierwsza jest bardzo
efektywnym narz¢dziem badania tych uktadow z wykorzystaniem symetrii. Natomiast uktady
kwantowe wymagaja rozwigzania zagadnienia wlasnego, ktorego wymiar podlega tak zwane;j
eksplozji kombinatorycznej. Tutaj doktorantka dobrze wykorzystata program clique,
swoimi obliczeniami potwierdzajac jego efektywnos¢.

Rozdzialy trzeci, czwarty 1 piaty prezentuja wyniki uzyskane przez doktorantke
dla dwoch uktadow spindw w postaci centrowanych wielokatow o parzystej liczbie
wierzchotkow z alternujacymi oddziatywaniami najblizszych sasiadow oraz wielokatow
foremnych o liczbie wierzchotkow podzielnej przez cztery z naprzemiennymi sprz¢zeniami
drugich sgsiadéw, w odniesieniu do trzech modeli: Isinga, kwantowego oraz dla granicy
klasycznej. Warto tu skonkretyzowac, ze te uktady sg uproszczonymi modelami rzeczywistych,
niedawno zsyntetyzowanych i obecnie intensywnie badanych molekut odpowiednio typu XY2n,
gdzie n jest liczbg naturalng, oraz XmYm, z m bedgcym naturalng liczbg parzysta.

W tych molekutach duze znaczenie majg oddziatywania konkurujace prowadzace do frustracji
geometrycznej i z tg dobrg motywacjg autorka skupita si¢ na zbadaniu wptywu tych oddziatywan
na podstawowe witasciwosci stanu podstawowego. Uzupelniajac wyniki wezesniej
opublikowanych prac réznych grup badawczych, w rozprawie przeanalizowata uktady,

w ktorych za wystapienie oddziatywan konkurujacych odpowiedzialne sa dwa niezalezne
parametry \alpha i \beta, co podkresla duzg wage wynikéw uzyskanych przez doktorantke,
chociaz maja one w duzym stopniu wstepny charakter.

Podstawowymi wynikami w tych trzech rozdziatach sg dobrze przedstawione diagramy
fazowe w plaszczyznie obydwu tych parametrow. Wszystkie te trzy rozdziaty konczg si¢
dobrymi podsumowaniami uzyskanych wynikow.

Ciekawym i oczekiwanym wynikiem byto wykazanie, ze we wszystkich trzech badanych
uktadach istnieje zakres parametréw \alpha i \beta, w ktorym podstawowe charakterystyki stanu
podstawowego sg takie same, jak w przypadku uktadu bez oddziatywan konkurujagcych pomimo
ich obecnosci, co odpowiada trzeciemu typowi frustracji, ktory pojawia si¢ na wszystkich
diagramach i jest wyr6zniony szarym kolorem.

W podsumowaniach cze¢sciowych w rozdziatach 3, 4 1 5 oraz koncowym na stronie 53
doktorantka konkluduje, ze w przypadku centrowanych wielokatow foremnych o alternujacych
sprzgzeniach najblizszych sgsiadow wyniki sg standardowe i zgadzaja si¢ z oczekiwaniami,
co w mojej ocenie jest dobrg weryfikacjg poprawnosci obliczen wykonanych przez doktorantke.
Zaobserwowala ona tutaj, ze dla modelu Isinga wystepuja Krytyczne linie graniczne, wzdhuz
ktorych wystepuje bardzo wysoka degeneracja, zas po przekroczeniu tych linii degeneracja stanu
podstawowego wyraznie si¢ zmniejsza. Ponadto wartosci krytyczne dla uktadow klasycznych sg
dwukrotnie mniejsze niz dla modelu Isinga. Dotyczy to takze pierwszej wartosci krytycznej
uktadow kwantowych.



W kluczowym rozdziale 4 po§wigconym analizie najblizszych realnym molekutom
uktadow kwantowych autorka uzyskata wiele niespodziewanych wynikow, ktore sg ciekawe
Z teoretycznego punktu widzenia, ale rowniez pozwalajg na interpretacje wtasnosci ostatnio
syntetyzowanych molekut.

Chociaz analiza uktadow Isinga oraz klasycznych w przypadku centrowanych
wielokatéw foremnych o alternujgcych sprzezeniach najblizszych sasiadow wskazywata,
ze ze wzrostem sumy parametrow \alpha i \beta uktad bedzie przechodzit do catkowicie
antyferromagnetycznej konfiguracji spinow w wierzchotkach wielokata, czyli wystarcza wzrost
wartosci jednego z nich, aby stan podstawowy uktadu spinow kwantowych ulegt tej zmianie,
to wyniki dla uktadu kwantowego odbiegaja od tego schematu. W wielu analizowanych tutaj
przypadkach do takiej zmiany konieczny jest wzrost obydwu parametréw, czyli silniejsze
sprze¢zenie antyferromagnetyczne wybranych par wymaga takze wzmocnienia sprzezenia
antyferromagnetycznego pozostatych par, aby wszystkie spiny obwodowe osiggnety
konfiguracje catkowicie antyferromagnetyczng, i wtedy zaleznos$¢ krytycznej wartoSci parametru
\beta od parametru \alpha jest funkcja rosnaca, wbrew oczekiwaniom. Przypuszczenia w
srodkowym akapicie podsumowania na stronie 36 i w podsumowaniu koncowym, ze jest to
wynikiem sprzg¢zenia ze spinem centralnym, ktére preferuje rownolegla orientacjg¢ spinow
zewnetrznych, stanowig ciekawa perspektywe badawcza doktorantki 1 zespotu jej promotora.

W uktadzie klasycznym dla centrowanych wielokatow foremnych o alternujacych
sprzgzeniach najblizszych sgsiadéw powyzej wartosci granicznej doktorantka zaobserwowata
ciagly zmiane katéw pomigdzy wektorami spinowymi. Chociaz uktad dazy do catkowicie
antyferromagnetycznej konfiguracji, to nie osiaga jej dla skonczonych wartosci parametrow
\alpha oraz \beta, co rowniez jest interesujagce. Odpowiednikiem zmian katow w uktadzie
klasycznym jest sukcesywna zmiana catkowitej liczby spinowej, co jest zgodne z og6lnymi
zasadami.

W przypadku wielokatow foremnych o liczbie wierzchotkow podzielnej przez cztery
Z naprzemiennymi sprz¢zeniami drugich sasiadow duze znaczenie ma zaobserwowana przez
doktorantke niestabilno$¢ stanu podstawowego w poblizu wartosci \alpha = 0 lub \beta = 0,
gdyz tutaj minimalne zmiany wartos$ci tych parametrow powodujg istotne zmiany stanu
podstawowego. Ma to duze znaczenie praktyczne, gdyz jezeli dane doswiadczalne
w rzeczywistej molekule wskazuja, ze przyktadowo warto$¢ |\alpha| jest duzo wigksza niz |\beta|,
to naturalne jest przyjecie uproszczonego modelu, w ktorym \beta = 0. Jednak wyniki
przedstawione przez doktorantke wskazuja, ze moze to prowadzi¢ do wyraznych rozbieznos$ci
w dopasowaniu parametréw fenomenologicznych oraz nieprawidtowe;j interpretacji danych
doswiadczalnych. To wazna wskazowka, chociaz wyniki majg wstepny charakter.

Rozpatrujac uktad z alternujacymi sprzezeniami drugich sasiadow dla uktadow
klasycznych oraz dla wigkszych uktadow kwantowych autorka otrzymata kilka innych
ciekawych wynikow, jak zaobserwowanie, ze przy \alpha = \beta zachodzi skokowa zmiana
katow pomigdzy wektorami, co nie miato miejsca w uktadach badanych dotychczas.

Ponadto w uktadach klasycznych nie zaobserwowata ona bezposredniego przejsécia
od ferromagnetycznego do antyferromagnetycznego uporzadkowania wektoréw w poduktadach,
co obserwowata w uktadach kwantowych oraz dla modelu Isinga.

Rozprawe zamykaja dobre podsumowanie 1 wnioski koncowe wraz z nakresleniem
pewnej perspektywy dalszych badan.

Z obowiazku recenzenta przytaczam dostrzezone wazniejsze pomylki i niescistosci,
ktorych doktorantka nie unikneta podczas redagowania swojej rozprawy.

W rozprawie uzywana jest forma bezosobowa z kilkoma wyjatkami uzycia pierwszej
osoby w liczbie mnogiej. W swojej recenzji przyjatem, ze doktorantka przedstawia tutaj wtasne
wyniki, jednak lepszym rozwigzaniem byloby bezposrednie wskazanie tego w formie osobowej
w teks$cie rozprawy.



W drugiej linii od dotu strony 27 jest sformutowanie "ponizej przedstawione sg diagramy
uzyskane dlan = 2, 3 i 4", ktére najprawdopodobniej odnosi si¢ do wczesniejszego rysunku 4.1
| wystepujacych pozniej rysunkoéw 4.2 i 4.3, zamiast odniesienia si¢ do konkretnych rysunkow
z podaniem ich numerow. Ponadto w podpisach tych rysunkow wartos¢ n nie wystepuje,
natomiast sg nazwy form geometrycznych. Umieszczenie obydwu tych informacji w obydwu
tych miejscach ulatwitoby lekture tekstu.

Na stronie 29 od 6 linii od gory autorka napisata: "r6znicg ilo§ciowg jest przesunigcie
dwoch najwyzszych krzywych - to wiasnie te krzywe zbiegaja si¢ w punkcie (0,3) 1,
symetrycznie, w punkcie (3,0)", jednak krzywa nie zostata dociagnigta do tego drugiego punktu,
a ksztatt tej krzywej nie wskazuje na t¢ symetrie.

Duza liczba bledow literowych w rozprawie jest nie tylko efektem widocznego pospiechu
przy jej redagowaniu przez doktorantke, ale rowniez wynika z uzycia profesjonalnego edytora
Latex. Pozwala on na precyzyjng edycje formut i rownan matematycznych, ktérg oceniam
wysoko. Jednak edycja w Latex-u jest znacznie bardziej pracochtonna. W mojej ocenie zysk
W postaci starannego zredagowania wyrazen matematycznych zdecydowanie przewaza
nad mankamentem rozprawy w postaci licznych btedow literowych, ktore nie utrudniajg
zrozumienia tre§ci rozprawy.

W mojej ocenie recenzowana rozprawa doktorska dotyczy aktualnych zagadnien fizyki
magnetykow, zawiera wartosciowe i nowe rezultaty badawcze oraz ich wyczerpujaca dyskusje,
a autorka wnosi wazny wklad merytoryczny do zespotu badawczego promotora oraz Zaktadu
Fizyki Materiatéw Funkcjonalnych Wydziatu Fizyki 1 Astronomii UAM.

Podsumowujac, przedstawiona do oceny rozprawa mgr Katarzyny Jasniewicz-Pacer,
poswigcona analizie stanu podstawowego skonczonych uktadéw spinowych opisywanych
kwantowym modelem Heisenberga w obecnosci oddzialywan konkurujacych z uwzglednieniem
granicy klasycznej, jednoznacznie wskazuje, ze doktorantka prezentuje ogolng wiedzg
teoretyczng do prowadzenia badan naukowych w przedmiotowej tematyce oraz wykazuje
umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej 1 $ledzenia wynikow literaturowych.
Jej rozprawa doktorska stanowi oryginalne rozwigzanie jasno zdefiniowanego problemu
naukowego, ktory jest wazny i aktualny z teoretycznego punktu widzenia, lecz réwniez wnosi
istotny wktad w modelowanie magnesow jednomolekutowych o ogromnym potencjale
aplikacyjnym. Magnesy te sa podstawa wielu nowoczesnych technologii, ktore sa kluczowe
w rozwoju gospodarczym. Nalezy podkresli¢, ze dzigki wspotpracy naukowej zespotu
prof. Wojciecha Florka, ktérego waznym cztonkiem jest doktorantka, wyniki tej rozprawy
przyczyniajg si¢ do ukierunkowania planowania syntetyzowania nowych molekut pod katem ich
konkretnych zastosowan z wykorzystaniem nanotechnologii i chemii koordynacyjnej.

Zatem spetnione zostaty warunki zgodne z art. 13 ust. 1 Ustawy z dnia 14 marca 2003 r.
o0 stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (tj. Dz.U.
z 2017 r. poz. 1789), dlatego wnosze o dopuszczenie mgr Katarzyny Jasniewicz-Pacer
do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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