prof. dr hab. Andrzej Drzewiniski
Instytut Fizyki

Uniwersytet Zielonogdrski
Zielona Gora, 2 czerwea 2023 r.

Recenzja rozprawy doktorskiej mgra Zbigniewa Wojtkowiaka
zatytulowanej ,,Badanie uporzadkowania w obszarze faz mieszanych oraz

oraz weryfikacja nieuniwersalnego zachowania w tréjwymiarowym
modelu Ashkina-Tellera”

Niniejsza recenzje przygotowalem na prosbe Rady Naukowej Dyscyplin Nauki Fizyczne i
Astronomia Wydziatu Fizyki UAM. Mgr Zbigniew Wojtkowiak swojq rozprawe doktorskg wykonat
pod kierunkiem dra hab. Grzegorza Musiata, prof. UAM. Rozprawa — majaca forme spojnego
tematycznie zbioru artykulow opublikowanych w czasopismach naukowych — dotyczy
szczegtowej analizy diagramu fazowego dla tréjwymiarowego modelu Ashkina-Tellera (3D AT), a
W szczegolnosci obszarow wspolistnienia odziatywan ferro- i antyferromagnetycznych. Model ten
stanowi dos¢ naturalne uogolnienie modelu Isinga, gdzie — na przyktad — dostrajajac parametry
Hamiltonianu mozna uzyska¢ przejscia fazowe pierwszego rodzaju, ktére moga by¢ dowolnie stabe.
Glownym celem rozprawy bylo dokladne zbadanie obszaru faz mieszanych w oparciu o
wielkoskalowe symulacje Monte Carlo. Zastosowanie réznych wersji symulacji, dopasowane do
poszczegolnych obszaréw diagramu pozwolito konkluzywnie wyjasnié kontrowersje dotyczace jego
roznych istotnych elementow. Wyniki stanowiace tresé niniejszej dysertacji stanowia oryginalny
wktad naukowy do fizyki statystycznej oraz teorii magnetyzmu.

Cztery publikacje stanowigce podstawe ocenianej rozprawy doktorskiej ukazaly sie w
czasopismach naukowych o mig¢dzynarodowym zasiegu, ktore sg wykazane na liscie czasopism
MEIiN wraz z przypisana im punktacja: (1) Journal of Magnetism and Magnetic Materials; [F=2,993
1 100 pkt. MEiN; (2) Physica A: Statistical Mechanics and its Applications; 1F=3,544 i 70 pkt.
MEIN; (3) Computational Methods in Sciences and Technology; IF= —1i 20 pkt. MEiN; (4) Journal
of Statistical Physics; IF=1,548 i 100 pkt. MEIN. We wszystkich pracach wspoétautorem jest
Grzegorz Musiat — promotor pracy doktorskiej, za$ do rozprawy dolaczono oswiadczenia
okreslajace jego wklad. Komentarz do cyklu artykutow stanowi 28 stronicowy maszynopis, gdzie
autor w zwigzly sposdb przedstawit cele rozprawy, zastosowane metody badan oraz wyniki i
wnioski.

W pierwszej z prac autor prezentuje i poddaje walidacji samodzielnie przygotowany
klastrowy algorytm Monte Carlo, dostosowany do analizy charakteru przejs¢ fazowych, zaréwno
pierwszego rodzaju, jak i ciaglych, a takze punktéw trojkrytycznych, ktory przezwycigza

ograniczenia algorytmu Metropolisa (tzw. krytyczne spowolnienie). Algorytm, bazujacy na idei Ulli



Wolffa, umozliwia ponadto wyznaczenie takich wielkosci statystycznych jak ciepto przemiany
fazowej, za pomoca histogramu rozktadu energii, niezaleznie od metody opartej o kumulanty. W
drugiej z publikacji, w oparciu o powyzsze metody, autor bada — bez watpienia — najbardziej
zfozony obszar diagramu fazowego modelu 3D AT, gdzie mamy do czynienia z silnym
wspotzawodnictwem oddziatywan dwu- i cztero-spinowych, a zarazem obecnoscig kilku punktow
trojkrytycznych. Warto podkreslié, ze oprocz kumulant Bindera i Challi, autor wykorzystat takze
kumulanty typu Lee-Kosterlitza oraz histogram energii wewngtrznej, precyzyjnic okreslajac
niepewnos¢ otrzymanych wynikéw. Zgodnie z badaniami autora wzdhiz linii przejs¢ pomiedzy
punktami tréjkrytycznymi A i H (oznaczenia zgodne z przyjetym nazewnictwem), gdzie
wczesniejsze prace oparte o symulacje Monte Carlo dopuszczaty zachowanie nieuniwersalne, w
istocie mamy do czynienia z bardzo szerokim ,.crossoverem”, gdzie stopniowo maleje wartosé
ciepla przemiany. Co wigcej, na linii rozdziatu faz HH’ mamy do czynienia z rzadkim
wspotistnieniem przej$¢ fazowych pierwszego rodzaju oraz cigglego dla réznych parametrow
porzadku. Tematyka trzeciej publikacji poswigcona jest nowej implementacji metody Monte Carlo
zaproponowanej w celu uniknigcia probleméw zwiazanych z interpretacja wynikow dla rejonu
przejscia pomigdzy tzw. obszarem faz mieszanych (jeden i tylko jeden parametr porzadku zwigzany
z jedng z rodzin spinéw jest niezerowy) a obszarem paramagnetycznym (wszystkie parametry
porzadku przyjmuja warto$¢ zero) na linii HK’ diagramu fazowego modelu 3D AT, gdzie podczas
obliczen pojawiaja si¢ duze oscylacje wartosci wielkosci termodynamicznych. Dzieki formalnemu
podziatowi ukfadu na dwie podsieci (uporzadkowana i nieuporzadkowana) oraz przypisaniu do nich
spinéw (po wykonaniu kroku algorytmu Monte Carlo) w zaleznosci od ich magnetyzacji (te o
wigkszej do jednej podsieci — z porzadkiem ferromagnetycznym, a pozostate do drugiej) otrzymane
wielkosci termodynamiczne zalezq juz stabilnie od dwuspinowej statej sprzezenia w Hamiltonianie
(druga stata sprzezenia ma warto$¢ ustalona). Nowe podejscie pozwolito autorowi potwierdzié
ciagly charakter przemian wzdluz linii HK’ oraz lepiej wyznaczy¢ potozenie punktoéw
trojkrytycznych K oraz K’. W czwartej publikacji stanowiacej rozszerzenie poprzedniej autor
poddaje szczegdtowej analizie zachowanie ukladu w poblizu punktéw tréjkrytycznych K i K’ oraz

punktu bifurkacyjnego K, a takze linii pomiedzy K, a E. Rozwazajac ostatni przypadek autor

pokazal, ze podczas analizy ukladu z kilkoma parametrami porzadku celowe jest osobne
wyznaczenie ciepta przemiany zwigzanego z réznymi stopniami swobody, a nie tylko ciepta
przemiany dla catego uktadu. Wiasnie wzdtuz linii pomiedzy K, a E mamy do czynienia z sytuacja,
kiedy brak jest obecnosci ciepta przemiany dla catego uktadu, a mimo to obserwujemy niezerowe
ciepla przemiany zwiazane z réznymi parametrami porzadku: wzrostowi ciepla przemiany dla
jednych stopni swobody po stronie faz mieszanych towarzyszy rowny co do wartosci spadek tego

ciepta dla innych stopni swobody po stronie fazy antyferromagnetycznej.
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Analiza przejs¢ fazowych pierwszego rodzaju oraz przejéé cigglych stanowi jeden z
podstawowych zakreséw zastosowari symulacji numerycznych dotyczacych zagadnien z fizyki fazy
skondensowanej. W mojej opinii rozprawa mgra Zbigniewa Wojtkowiaka dotyczaca wtasnie tej
tematyki zastuguje na wysoka ocen¢ pod wzgledem merytorycznym. Po pierwsze, autor — co
zostato opisane w komentarzu — wlasciwie zdiagnozowat nieefektywnos¢ podejscia Monte Carlo
bazujacego na algorytmie Metropolisa, a nastepnie skonstruowal oraz przetestowal algorytm
klastrowy oparty na idei Ullego Wolffa. Algorytm ten réwnie dobrze pracuje dla ciaglych, jak i
nieciaglych przejs¢ fazowych modelu 3D AT. Autor uzupelnit swoje podejscie zastosowaniem
metody histograméw rozkladu energii wewnetrznej, gdzie w obszarze bliskim krytycznosci, dla
przejs$¢ fazowych pierwszego rodzaju, mozna zaobserwowac charakterystyczny histogram z dwoma
pikami, zas dla ciagltego przejsciem fazowym widoczny jest tylko pojedynczy pik. Mozna
spodziewac sig, ze dla stabych przejs¢ fazowych pierwszego stopnia moga pojawi¢ sie dodatkowe
problemy z identyfikacjg przejscia fazowego oraz wyznaczeniem wartosci ciepta przemiany
(niezbgdne jest przejscie do granicy termodynamicznej). Podczas obrony poproszg o przyblizenie
tego zagadnienia.

W tym miejscu pragng odnie$¢ si¢ do informacji podanej w komentarzu, a dotyczacej uzycia
generatora liczb pseudolosowych dla obliczen wykonanych w rezimie przetwarzania réwnolegtego.
Autor podaje, ze w celu uniknigcia korelacji pomigdzy generowanymi liczbami dla rownolegtych
procesow wykorzystywal podczas inicjacji pracy generatora na kazdym z wezlow wartodé
aktualnego czasu oraz numer réwnoleglego procesu. Bez watpienia jest to wlasciwy krok, ale moze
takze nasuna¢ si¢ pytanie: na ile np. numery tych proceséw sa niezalezne (system przydziela je
wedtug jakie$ schematu), a tym samym czy istotnie unikamy skorelowania liczb losowych? Prosze
o0 odpowiedz na to pytanie podczas obrony pracy doktorskiej.

Po drugie autor jako optymalng strategi¢ postepowania podczas obliczen numerycznych
wskazal uzycie algorytmu klastrowego w obszarach krytycznych, a algorytmu Metropolisa poza
nimi. Jak wiadomo w regionie krytycznym algorytm Metropolisa jest mniej dokladny, poniewaz
ruchy aktualizacyjne oparte na przewrotach pojedynczego spinu nie sa juz fizycznie istotne w tym
regionie. Rozwigzaniem tego problemu jest odwrdcenie catych grup skorelowanych spinéw w
jednym kroku Monte Carlo, a algorytmy odwolujace sie do tej zasady nazywane sg algorytmami
klastrowymi. Ogélnie rzecz biorac, takie algorytmy najpierw sprawdzaja siatke w poszukiwaniu
grup podobnie zorientowanych i skorelowanych spinéw, a nastepnie odwracaja je w jednym ruchu.
Poniewaz chcemy ograniczy¢ grupe spinéw tylko do tych skorelowanych, a korelacje zalezgq od
temperatury, rozmiar klastra musi zaleze¢ od temperatury. W algorytmie klastrowym Wolffa spin
jest dodawany do grupy z prawdopodobiefistwem proporcjonalnym do odwrotnosci temperatury.

Proszg, aby podczas obrony autor przedstawit jak zostal rozwigzany ten problem w przypadku jego
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algorytmu.

Po trzecie autor, aby uzyska¢ wiarygodna ekstrapolacj¢ wynikéw otrzymanych dla uktadéw
o skoficzonych rozmiarach do granicy termodynamicznej, wspierajac si¢ zrownoleglonymi
wersjami kodéw numerycznych, z powodzeniem analizowat uktady o olbrzymich rozmiarach. W
tym miejscu warto przypomnie¢, ze dla przejs¢ fazowych pierwszego rodzaju dhugos¢ korelacji jest
skonczona w obydwu fazach. Proszg, aby podczas obrony autor przyblizyl, jaki jest zwiazek tych
dugosci korelacji z wielkosciami uktadéw analizowanych w symulacjach.

Po czwarte, nie bez racji, autor nadaje swoim symulacjom miano eksperymentow
komputerowych, co wiaze si¢ z tym, ze wyliczaniu wartosci wielkosci termodynamicznych
towarzyszy wyznaczanie ich niepewnosci. Procedura opiera si¢ na obliczaniu ($rednio) kilkunastu
srednich czastkowych na bazie (kazda) $rednio 107 krokéw Monte Carlo, gdzie tylko — co ktérys
krok — daje wktad do obliczen, co pozwala unikna¢ korelacji pomigdzy losowanymi konfiguracjami
uktadu.

Komentarz poprzedzajacy cykl artykutéw zostal przygotowany dobrze z uwzglednieniem
podstawowej literatury przedmotu. Z nielicznych bledéw pozwolg sobie zauwazyé, ze wspominany
w tekscie pomystodawca tej wersji algorytmu klastrowego to Ulli Wolff, co we wstepie zostato
wiasciwie zapisane, lecz w kilku innych imie, badZ nazwisko zostato nieco zmienione.

Podsumowujac przedstawiona do oceny rozprawa doktorska stanowi oryginalne rozwiazanie
problemu badawczego stanowiac potwierdzenie tego, ze autor potrafi samodzielnie prowadzi¢ prace
naukowe. W tym miejscu zasadne bedzie wspomnieé, ze mgr Zbigniew Wojtkowiak jest
wspotautorem czterech innych artykutéw naukowych réwniez opublikowanych w uznanych
czasopismach o zasiggu migedzynarodowym.

Reasumujac, stwierdzam, ze rozprawa spetnia warunki zgodne z art. 13 ust. 1 Ustawy z dnia
14 marca 2003 roku o stopniach i tytule naukowym oraz o stopniach i tytutach w zakresie sztuki (tj.

Dz.U. z 2017 r. poz.1789) i wnosze o dopuszczenie mgra Zbigniewa Wojtkowiaka do dalszych

etapOw postgpowania.
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