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4.3 Opis osiagniecia naukowego
4.3.1 Wprowadzenie

Emergentne zachowania skorelowanych fermionéw prowadzace do pojawienia sie réznych ztozo-
nych faz np. magnetyzmu czy nadprzewodnictwa, sa od dekad w centrum zainteresowania fizykow, za-
réwno eksperymentatoréw jak i teoretykéw. Pomimo coraz bardziej precyzyjnego badania materiatow
w ekstremalnych warunkach niskich temperatur, wysokich ci$nieni, kontrolowalnego domieszkowania
oraz wzbudzania do stanéw dalekich od réwnowagi, kompletne teoretyczne zrozumienie mikrosko-
powych mechanizmoéw rzadzacych powstawaniem faz ciagle jest co najmniej niepetne. Trudnosci
rozpoczynaja sie juz na etapie definicji fazy. Wiele przemian fazowych udaje sie opisa¢ w jezyku
ugruntowanej teorii Landau’a i takich poje¢ jak spontaniczne tamanie symetrii i parametr porzadku.
Jednakze, ostatnio stalo sie jasne, ze istotne jest rozszerzenie aparatu analizy przemian fazowych o
zagadnienia porzadku topologicznego [I] i zjawisk nierownowagowych [2].

Przemiany fazowe zachodzace w ukltadach bliskich stanu réwnowagi podlegaja pewnym uniwer-
salnym prawom w otoczeniu specjalnych punktéw na diagramie fazowym. Sytuacja zmienia sie
diametralnie, gdy badamy uktady w warunkach nieréwnowagowych. Szczegélnie trudna jest wtedy
analiza uktadéw silnie oddziatujacych. Dodatkowe zagadnienia pojawiaja sie gdy badane sa od-
dziatujace uktady z porzadkiem topologicznym. Dlatego badania zjawisk emergentnych w materii
kwantowej, takich jak powstawanie faz, i charakterystyka przemian miedzy nimi, wymaga czesto
specjalnych modeli i adekwatnych metod ich analizy. 7 tych powodéw w badaniach stanowiacych
podstawe osiagniecia naukowego Fazy i przemiany fazowe w réwnowagowych i nierdwnowagowych
uktadach skorelowanych fermiondw proponuje teoretyczny wglad w nature wybranych faz (rowniez
topologicznych) i przej$¢ fazowych (réwniez dynamicznych) obserwowanych eksperymentalnie lub tez
realizowanych za pomocag uproszczonych modeli wielociatlowych w uktadach skorelowanych fermionow
w rownowadze jak i poza rownowaga.

Zgodnie z logika zwykle nastepujacych po sobie etapéw badawczych, obszary zagadnien w ra-
mach niniejszego osiggniecia naukowego mozna podzieli¢ na trzy grupy przedstawione na Rys. Z
naturalnych przyczyn zrealizowanie niektorych elementéw z wymienionych na Rys. [1] etapow (np.
wybor/konstrukcja modelu) jest niejako automatycznie znane z literatury przedmiotu w niektoérych
pracach (np. wybér modelu Hubbarda do badaii nad fizyka Motta w [p5-p7]), a w innych jest
kluczowym osiagnieciem (np. zaproponowanie modelu d-p do opisu wedrownego ferromagnetyzmu
w zwiazkach chemicznych w [pl]). Z drugiej strony bardziej przejrzysty obraz mojego osiagniecia
naukowego mozna otrzymaé¢ podazajac za motywacja zrealizowanych badan w pracach [p1l-p7].

Badania w pracach [pl-p3] byly motywowane biezacymi eksperymentami sugerujacymi prze-
miany fazowe indukowane zmiang ci$nienia miedzy fazami ferromagnetyczna (FM) i antyferromagne-
tyczna (AFM) (lub ogolnie faza magnetyczna modulowana przestrzennie) w LaCrGes [3], USby [] i
LasCosGes [5], a ich celem bylo zaproponowanie wyjasnienia obserwowanych zjawisk. W realizacji
tego celu kluczowe okazalo sie okreslenie minimalnego zestawu elementéw charakteryzujacych zacho-

Badanie faz i przemian fazowych w
uktadach skorelowanych fermionéw

S

Wybdr/konstrukcja modeli realizujgcych ll: Wybor znanych i/lub rozwoj nowych metod E Interpretacja i opis wtasciwosci

badane fazy i przemiany, i ich analiza wielociatowych rozwigzania problemu materii kwantowej
[p1-p7] [p4-p6] [p1-p4]

Rysunek 1: Schematyczny podzial nastepujacych po sobie etapéw badawczych dotyczacych moich
badan nad fazami i przemianami fazowymi w uktadach skorelowanych fermionéw stanowigcych pre-
zentowane osiggniecie naukowe.



wanie skorelowanych elektronéw na powtokach d lub f we wspomnianych zwiazkach chemicznych jak
rowniez udowodnienie, iz skonstruowane na tej bazie modele prowadza do konsystentnej interpretacji
wynikéw eksperymentalnych.

Kolejno, czesciowa motywacja badan podjetych w pracach [p4-p6] byl rozwdj nowych, wydaj-
nych numerycznie metod wielociatowych, ktére pozwalaja na opis réznych faz i przemian fazowych
w modelach skorelowanych fermionéw. Najdokladniejsze wielocialowe metody opisu skorelowanych
fermionéw zwykle wymagaja ogromnych zasobéw mocy obliczeniowej pozwalajacych na uchwycenie
wlasciwosci tylko najprostszych uktadow [6]. Problem tym bardziej sie komplikuje w przypadku dy-
namicznych zjawisk gdzie metody numerycznie dostepne w réwnowagowych warunkach pozwalaja na
bardzo krotkie czasy symulacji nierownowagowych ukladéow skorelowanych fermionéw (np. metoda
dynamicznego pola $redniego [7]). Z tych powodoéw bardzo wazny jest rozwoj alternatywnych narze-
dzi opisu, ktére pozwalaja na numerycznie efektywna analize wlasciwosci wielociatowych modeli z
doktadnoscia zblizona do uznanych rygorystycznych metod.

Ostatecznie, badania w pracach [p4-p7] byly umotywowane wyzwaniem zrozumienia unikalnych
wlasciwosci wybranych skorelowanych uktadéw fermionowych w warunkach zaréwno rownowagowych
jak i nieréwnowagowych, ktére mozna przypisaé¢ okreslonym cechom wielociatowych oddziatywan. W
tej perspektywie w pracy [p4] skupilem sie na zjawiskach zwiazanych z nielokalnymi efektami korela-
cyjnymiﬂ Z drugiej strony w pracach [p5-p7] moje badania skupily sie na zrozumieniu zachowania
wysokoenergetycznych fluktuacji kwantowyckﬂ (prowadzacych do wymiennego oddzialywania spino-
wego [8]) w zwiazku z fizyka Motta zaréwno w sytuacji rownowagowej jak i nieréwnowagowe;j.

Niniejszy opis osiggniecia naukowego jest zorganizowany w nastepujacy sposoéb. W rozdziale
4.3.2 zostaly omowione minimalne wielocialowe modele wykorzystane w pracach [pl, p3-p7] do
opisu poszczegblnych faz i przejsé¢ fazowych w uktadach skorelowanych fermionéw. W rozdziale 4.3.3
wprowadzono klasyfikacje wielocialowych metod numerycznych w ramach jednoczastkowej funkcji
Greena. Klasyfikacja ta jest uzyteczna do opisu metod opracowanych, uogélnionych lub stosowanych
w pracach [pl, p3-p7]. W rozdziale 4.3.4 zostal przedstawiony szczegotowy opis wynikow zawartych
w kazdej z prac [pl-p7] oddzielnie. Opis osiagniecia konczy sie podsumowaniem w rozdziale 4.3.5.

Nielokalne efekty korelacji manifestuja sie jako zaleznosé energii wlasnej od pedu w jednoczastkowej funkcji Greena
- zob. Sekcja 4.3.3

2Ich efekt zawarty jest w pelnej zaleznosci energii wlasnej od czestotliwosci w jednoczastkowej funkcji Greena - zob.
Sekcja 4.3.3



4.3.2 Modele skorelowanych fermionéw

Wazny przyktad uktadéw skorelowanych fermionéw na sieci oferuja zwiazki chemiczne z elek-
tronami na cze$ciowo zapetnionych powlokach d lub f. Zlokalizowana natura obu tych orbitali
powoduje, iz wiodacym efektem odpychania kulombowskiego pomiedzy elektronami jest silne na-
weztowe oddzialywanie, zwane oddzialywaniem Hubbarda. W Hamiltonianie opisujacym uktad w
jezyku drugiej kwantyzacji oddzialtywanie to uwzglednione jest przez

H’int =U Z NitaNilay (1>
i

gdzie nj,o jest operatorem liczby elektronéw o spinie o = {1,|} na orbitalu a w i-tym wezle sieci
krystalicznej, a U parametryzuje potencjal oddziatywania.

Obecnosé silnego oddziatywania tego typu jest wyzwaniem dla teoretycznego opisu. Drzieje sie
tak poniewaz, popularne i skuteczne metody teorii funkcjonatu gestosci (density functional theory
- DFT) pozwalajace na uchwycenie skomplikowanej struktury krystalicznej i orbitalnej zwiazkow
chemicznych, nie najlepiej radza sobie z uwzglednieniem efektéw silnego oddziatywania. Nawet po-
taczenie podejscia DFT z wielociatlowymi metodami uwzgledniajacymi zlozone efekty oddzialywan
(takich jak np. spinowe oddzialywanie wymienne), czesto angazujace ogromne zasoby obliczeniowe,
cierpia na niestawny, ciagle nierozwigzany problem podwdjnego uwzglednienia korelacji miedzyelek-
tronowych [9]. Jednoczesnie nalezy zaznaczy¢, ze pomimo pewnych probleméw metody DFT daja
bardzo istotny wkiad w zrozumienie wtasciwosci skorelowanych ukladéw jak to np. pokazaliSmy w
pracy [p2].

Z tych powoddéw czesto, aby dobrze zrozumieé¢ wlasciwosci materialéow d lub f elektronowych,
waznym podejsciem jest analiza minimalnych wielocialowych modeli z oddzialywaniem Hubbarda
uwzgledniajacych najwazniejsze aspekty danego uktadu. Ograniczenie liczby stopni swobody w da-
nym zagadnieniu pozwala na stosunkowo dokltadna i transparentna teoretyczna analize mechanizmow
prowadzacych do danych zachowari. Najprostszym modelem, opisujacym odpychajace sie d elektrony
poruszajace sie w sieci krystalicznej, jest jedno-orbitalny model Hubbarda:

Hyy = Hr + Hyyr = Ztijcgacjo + UZniTnu, (2)
ijo i

gdzie operatory c;ra i ¢, , odpowiednio, kreuja i anihiluja elektron o spinie o na i-tym wezle (stad

10’

Nig = c;facig), a tj; oznacza catke przeskoku elektronéw pomiedzy sgsiadujacymi weztami sieci. Mo-
del ten, cho¢ posiada stosunkowo prosta strukture, nie posiada Scistego rozwiazania przy dowolnej
wymiarowosci sieci. Zostalo jednakze opracowanych wiele przyblizonych (a nawet doktadnych w
granicy nieskoniczonej liczby wymiaréw [10]) numerycznych metod wielocialowych pozwalajacych na
dosé precyzyjne przewidywanie wlasciwosci modelu Hubbarda [6] (zob. rozdzial 4.3.3), w szczegélno-
Sci dotyczacych realizowanego przezen stanu izolatora Motta jak i emergentnych stanéw o ztamane;j
symetrii takich jak magnetyzm czy nadprzewodnictwo. W tym kontekécie wypada nadmienié, iz
diagram fazowy otrzymany z pomocs tego modelu pozwala na pot-iloSciows interpretacje obserwacji
wszystkich wymienionych faz w dziurowo domieszkowanych wysokotemperaturowych nadprzewodni-
kow na bazie miedzi (np. [11]).

Eksperymenty z zimnymi fermionowymi gazami atomowymi sputapkowanymi w sieciach optycz-
nych otworzylty zupelnie nowa perspektywe badan uktadéw skorelowanych fermionéw. Wysoka kon-
trola nad mikroskopowymi parametrami, takimi jak np. oddzialywanie, otworzyta mozliwo$é¢ badania
nier6wnowagowych wtadciwoséci uktadu w odpowiedzi na czasowo-zalezne zmiany. W efekcie wiele
badan ukierunkowanych jest na eksperymentalng realizacje modulowanych w czasie fermionowych
uktadow [12) 13], ale rowniez na czysto teoretyczne, podstawowe rozwazania [14, 15]. Jednym z
kluczowych kierunkéw badan jest tak zwana inzynieria Floqueta gdy w odpowiedzi na periodyczna
modulacje mikroskopowych parametréow w czasie, uktad skorelowanych fermionéw na pewnej skali
czasowej jest opisywany przez nowy, czesto egzotyczny, efektywnie czasowo-niezalezny Hamiltonian



[16,[17]. Rownie intensywnie rozwijanym kierunkiem badan jest analiza dynamiki uktadu po gwattow-
nej zmianie mikroskopowych parametréow w pewnej chwili czasu (quantum quench). W modelu Hub-
barda po-quench’owa dynamika uwidocznita spektakularne zjawisko dynamicznego przejscia Motta
[14].

Wiasciwosci skorelowanych fermiondéw opisywanych przez model Hubbarda byt analizowane przeze
mnie w pracach [p5-p7] w kontekscie fizyki Motta. Mianowicie, w pracy [p5] zaproponowatem nowa
metode do opisu przejécia metal - izolator Motta, ktéra nastepnie uogblnitem do domeny czasowej w
[pP6] gdzie pozwolita na opis dynamicznego przejscia Mott’a. Natomiast w pracy [p7] analizowalem
zachowanie izolatora Mott’a poddanego periodycznemu wzbudzaniu poprzez modulacje amplitudy
oddziatywania.

Nieco bardziej skomplikowanym modelem najczesciej uzywanym do opisu pewnych wtasciwosci
materialow f-elektronowych, jest dwu-orbitalny model sieci Andersona (Anderson lattice model -

ALM):

Harm = Z foligfkg +U Z ”ftT”fl + Z €k01T<oCkg + Z (kaliacko +He.), (3)
ko i ko ko

gdzie operatory f odnosza sie do zlokalizowanych stanéw na orbitalu f, a operatory ¢ do stanoéw
pasmowych przewaznie z orbitali s lub p. Kluczows cechg uktadéw f elektronowych, uchwycona w
powyzszym modelu przez bezdyspersyjny poziom energii ey, jest typowa duza separacja przestrzenna
pomiedzy atomami z powtoks f skutkujaca brakiem bezposredniej catki przeskoku. Elektrony f
jednakze czesto si¢ delokalizuja poprzez hybrydyzacje (Vk) do pasma przewodnictwa pochodzacego
od atomoéw ligandu (e ). Hamiltonian jest minimalnym modelem opisu uktadéw f-elektronowych
pozwalajacym na spdjne wyjasnienie powstania wielu ciekawych faz obserwowanych w tych mate-
riatach, takich jak ciezko-fermionowa ciecz Fermiego [I8], izolator Kondo [I8, [19], nadprzewodnik
ciezkofermionowy [20] czy trojkrytyczny ferromagnetyk [21H23]. W pracy [p3] analizowatem model
typu sieci Andersona w kontekécie przemiany fazowej miedzy antyferromagnetyzmem a ferroma-
gnetyzmem. Natomiast w pracy [p4] model sieci Andersona ze spinowo zalezna hybrydyzacja byt
rozwazany w kontekscie topologicznych przejsé fazowych i przejscia metal - topologiczny izolator
Kondo. Pomimo, iz nominalnie zostal zaproponowany do opisu uktadéw f elektronowych, model
sieci Andersona rozszerzony o niezerowa dyspersje skorelowanych stanéw fermionowych [w réwnaniu
1B) e — eﬁ] jak pokazalem w pracy [pl] potrafi uchwycié¢ istotne wlasciwosci wielu metalicznych
ferromagnetykow d-elektronowych (wtedy operatory f opisuja stany d-elektronowe).



4.3.3 Wielocialowe metody numeryczne i zwigzane z nimi przyblizenia

Ogromnym wyzwaniem w opisywaniu wlasciwosci modeli z oddzialywaniem Hubbarda jest po-
prawne dostosowanie do rozwazanego problemu najefektywniejszej wielociatlowej metody oferujacej
uzyskanie mozliwie najlepszych wynikéw. Prawdopodobnie najczesciej uzywana klasyfikacja metod
dla problemoéw silnie skorelowanych fermionéw bazuje na wykorzystanym przyblizeniu na poziomie
jednoczastkowej funkcji Greena zaleznej od wektora falowego k i czestosci w, Gk (w). Dla celow de-
monstracyjnych rozwazmy model Hubbarda . Efekty korelacji w jednoczastkowej funkcji Greena
poprzez rownanie Dysona uwzglednione sa poprzez wielkosé fizyczna zwana energia wlasna Yy (w),

Gi) = (w0~ — D)) (4)

gdzie €y jest energig kinetyczng fermionéw otrzymana np. z przyblizenia ciasnego wigzania (czyli dla
sieci kwadratowej przy calce przeskoku tylko do najblizszych sasiadow ex = —2t(cos k; + cos k:y))
Obliczenie zaleznosci energii wtasnej zaréwno od czestosci jak i wektora falowego w dowolnej liczbie
wymiaréw jest niezwykle ztozonym zagadnieniem i najczesciej wymaga przyblizen. 7Z tego powodu
dla uproszczenia obliczenn czesto stosuje sie, roztacznie badZz w potaczeniu, dwa jakosciowe przybli-
zenia. Pierwszym z nich jest zalozenie lokalnosci efektow korelacji (daje doktadne rozwiazanie w
nieskoniczonej liczbie wymiarow [24]), ktore sprowadza sie do braku zaleznosci energii wlasnej od
wektora falowego,

Yk(w) ~ X(w). (5)

Przyblizenie to charakteryzuje wszystkie teorie (nie klastrowe) pola $redniego. Drugim szeroko stoso-
wanym przyblizeniem jest uwzglednienie jedynie koherentnych niskoenergetycznych fluktuacji kwan-
towych

w@é]%Ek(w)

) =0 1P|

(6)

. Przyblizenie to wiedzie do kwaziczastko-

wymagajacych jedynie znajomosci 23 (0) i 8%23“)(‘”)‘

wego opisu fermionéw, co natychmiast manifestuje sie w jednoczastkowej funkcji Greena,

Grl) ™ e~ W) @)

gdzie zx = (1 — ORE/Ow|y—0)~! jest waga kwaziczastkowa. Z powyzszej formy jednoczastkowej
funkcji Greena wynika, iz w tym przyblizeniu fermiony zachowuja sie jakby nie oddzialywaly, a
jedynie posiadaly zrenormalizowana dyspersje. Przyblizenie to stanowi podstawe teorii Landaua
cieczy Fermiego jak i metody diagramatycznego rozwiniecia funkcji falowej Gutzwillera [25]; drugiej
metodzie poswiece wiecej uwagi w nastepnym paragrafie. W dalszej kolejnosci przedstawie krotka
analize uzytych w wiekszosci moich prac [pl,p3-p6] metod wariacyjnych bazujacych na funkcji
falowej Gutzwillera na przyktadzie modelu Hubbarda w odniesieniu do wprowadzonej klasyfikacji.
W Tabeli [1| przedstawiona jest lista wybranych, popularnych metod wielocialowych (na niebiesko
zaznaczone te uzyte w moich pracach bedacych przedmiotem osiagniecia naukowego) realizujacych
konkretne przyblizenia na energie wtasna.

Funkcja Gutzwillera jest skonstruowana z wyznacznika Slatera [¢y) zmodyfikowanego przez dzia-
lanie lokalnych (na i-tym wezle sieci) liniowych operatorow P,

Wa) = HB\W. (8)

Liniowy operator P; dziala w lokalnej przestrzeni Focka rozpietej przez cztery mozliwe konfiguracje
D)1 € {10)i, [ Dis | D [ Thi}s
P, = Z)\F’F>i (L. 9)
r
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Tablica 1: Lista metod wielocialowych realizujacych konkretne przyblizenia na energie wlasng. Nie-
bieskim kolorem zaznaczone sg metody wykorzystane, rozwiniete lub opracowane w pracach bedacych
przedmiotem osiggniecia naukowego. Lista skrotéw: cDMFT - cellular dynamical mean-field theory
[26], DCA - dynamical cluster approximation [26], VMC - variational Monte Carlo z korelatorem
Jastrowa [27], DMFT - dynamical mean-field theory [10], GA+SWT - Gutzwiller approximation +
Schrieffer-Wolff transformation [p5], DE-GWF - diagrammatic expansion of Gutzwiller wave function
[25], GA - Gutzwiller approximation.

Idea funkcji Gutzwillera jest wybdr operatora P; w taki sposob aby pozostal pojedynczy wariacyjny
parametr optymalizujacy prawdopodobienistwo podwdjnych obsadzen, ktore z powodu rosnagcych od-
dzialywan naturalnie powinno sie zmniejsza¢. Uzytecznym wyborem jest operator spetniajacy [25]

PP, =1+ zd;. (10)
gdzie x jest parametrem wariacyjnym i

di = (nir — (Yolnirlvo)) (niy — (Yolnaylo))- (11)

Dla przyktadu warto$é¢ oczekiwana z lokalnego operatora na wezle i — tym (np. z oddzialywania
Hubbarda) wzgledem funkcji falowej Gutzwillera mozna zapisa¢ w nastepujacy sposob [25]

[e.9] k ’
(W6lOilve) =Y 7 Y (ol BOWP, diy .y ko), (12)

k=0 " 1,..1

gdzie suma z apostrofem oznacza, 11 # I # i.

Mimo prostoty zapisu, obliczenie prawej strony réwnania nie jest mozliwe w sposob Scisty
w granicy termodynamicznej, ze wzgledu na sumowanie nieskoriczonej liczby wyrazéw. Jednakze
sumowanie to da sie wykonaé¢ dla skonczonej sieci, co wyznacza naturalne obciecie w nieskonczonych
sumach w a efektywna optymizacja wartosci oczekiwanych moze byé przeprowadzona za pomoca
metody Monte Carlo (metoda znana jako variational Monte Carlo, VMC). Sprawdzenie dokladnosci
obliczen sprowadza sie do kontroli zbieznosci wynikéw w zaleznosci od rozmiaru skoriczonego uktadu.
Z drugiej strony obciecie w nieskoniczonych sumach jak zostato zaproponowane w metodzie diagrama-
tycznego rozwiniecia funkeji falowej Gutzwillera (Diagrammatic Expansion of the Gutzwiller Wave
Function, DE-GWF) [25] mozna wprowadzié¢ zakladajac zerujace sie¢ wartosci oczekiwane z operato-
row indeksowanych wskaznikami sieci (i,j), oddalonych od siebie o wybrany dystans (np. [i —j| > 1)
jak i uwzglednienie skoriczonej liczby elementéw sumy po k& w réwnaniu . W tym wypadku
sprawdzenie doktadnosci obliczen sprowadza sie do kontroli zbieznosci wynikéow w zaleznosci od 11 k.
Okazuje sie, ze niektore wlasciwosci sg juz bardzo dobrze opisane nawet w zerowym rzedzie rozwinie-
cia (k = 0) nazywanym przyblizeniem Gutzwillera (Gutzwiller approximation - GA). Przyblizenie to
jest bardzo efektywne gdyz prowadzi do zwiezlych analitycznych wynikow na wartosci oczekiwane.
Formalnie przyblizenie Gutzwillera bierze pod uwage jedynie lokalne efekty oddzialywania i staje sie
wariacyjnie doktadne w nieskorczonej liczbie wymiarow [24].

Niezaleznie od rozwazanego rzedu, czyli zaréwno metoda GA jak i DE-GWF sprowadza problem
fermionéw oddzialujagcych do efektywnego Hamiltonianu opisujacego swobodne fermiony ze zrenor-
malizowanymi charakterystykami. Dla przyktadu rozwazania dotyczgce modelu Hubbarda prowadza
do nastepujacego efektywnego Hamiltonianu,

Heg ~ Z QkEkCLUCkw (13)
k,o



gdzie w przyblizeniu GA, qx = ¢ jest zwezajacym czynnikiem Gutzwillera. Jednoczastkowa funkcja
Greena dla takiego efektywnego Hamiltonianu wskazuje, iz wariacyjnie wyznaczony czynnik ¢ moze
by¢ utozsamiony z waga kwaziczastkowa zx w ([7)). Z tego powodu obie metody (GA i DE-GWF)
sa zgodne z przyblizeniem @, a GA jest przyblizeniem dodatkowo prowadzacym do lokalnej (nie-
zaleznej od wektora falowego) energii wlasnej , co formalnie realizuje sie jedynie w nieskoriczonej
liczbie wymiarow [24]. W kontekscie metody funkcji falowej Gutzwillera istotna jest uwaga dotyczaca
metody VMC. Wspotczesnie, metoda VMC sprowadza sie do wykorzystania wariacyjnej funkcji fa-
lowej Gutzwillera rozszerzonej o korelator Jastrowa [27], ktory jest w stanie uwzgledni¢ wlasciwosci
uktadu poza przyblizeniem kwaziczastkowym @ Stad w Tabeli 1| metoda VMC, choé¢ limitowana
przez skoriczony rozmiar badanego uktadu zakwalifikowana jest jako uwzgledniajaca pelng energie
wlasna skorelowanych fermionow.

Dla modelu Hubbarda i pokrewnych modeli (np. modelu sieci Andersona) bardzo wazna i niepod-
padajaca w bezposredni sposob pod klasyfikacje bazujaca na energii wtasnej jest metoda transfor-
macji kanonicznej. W granicy duzych oddziatywari U >> t mozna wyszczeg6lni¢ w modelu Hubbarda
nisko-energetyczna podprzestrzen (NEP) bez podwojnych obsadzeni i wysoko-energetyczna podprze-
strzei (WEP) z podwojnymi obsadzeniami. W tym celu operator przeskoku T35 = (cgacja +H.c.)
na wiazaniu (ij) moze zosta¢ podzielony na czesci dziatajace w NEP i WEP oraz cze$¢ mieszajaca
obydwie podprzestrzenie. Mieszajace wyrazy mogg by¢ formalnie zdefiniowane przez Tij = PyT};P11

i T;g = P11T35P20 gdzie Pry = PinPim + (1 = 6nm) Pizm Pijin, Onm jest delta Kroneckera i Py, jest
operatorem rzutowym na wezet i z konfiguracja z n € {0, 1,2} fermionami. Perturbacyjna metoda
transformacji kanonicznej polega na usunieciu w wiodacym rzedzie mieszania miedzy podprzestrze-
niami co pozwala na efektywny opis zawezony jedynie do niskoenergetycznej podprzestrzeni w ramach

tzw. Hamiltonianu ¢ — J [§],

Hy_y=—tY (1—mnig)cle,(1—njp) +7)_Si-S;, (14)

ijo 1

w ktorym kluczowym elementem jest oddzialywanie wymienne pomiedzy spinami na sasiednich we-
ztach sieci (operatory S) o amplitudzie J = 4t?/U. Zrodlo tego oddzialywania jest w wysoko-
energetycznych fluktuacjach kwantowych (wirtualne procesy generowane poprzez mieszanie sie pod-
przestrzeni NEP i WEP). Te sa automatycznie uwzglednione w niekoherentnej czesci energii wlasnej
(nie kwaziczastkowej) gdy jej pelna zaleznosé od czestosci jest uwzgledniona (np. w metodach typu
dynamicznego pola $redniego i jej rozszerzeniach: DMFT, DCA, CDMFTH [26]). Jak pokazaliSmy
w pracach [p5,p6], wysoko-energetyczne fluktuacje moga by¢ réwniez uwzglednione w sposob bez-
posredni w funkcji falowej Gutzwillera za pomoca wariacyjnej transformacji kanonicznej (Gutzwiller
approximation + Schrieffer-Wolff transformation, GA+SWT). Jest to alternatywne rozwiazanie do
tego oferowanego przez metode VMC gdzie korelator Jastrowa [27] emuluje pojawianie sie par dublon
- holorﬁ nalezacych do podprzestrzeni WEP na skutek wysoko-energetycznych fluktuacji kwantowych.

Ten sam typ transformacji zaaplikowanej do modelu sieci Andersona w granicy nieskonczonego
U prowadzi do niskoenergetycznego modelu sieci Kondo,

HKLMIZEkCLUCkU—I—JKZSi-Si (15)

k,o i

gdzie spiny stanow tworzacych nieskorelowane pasmo na kazdym wezle oddzialuja z pojedynczym
spinem zlokalizowanego elektronu na orbitalu f. Oddzialywanie to nosi nazwe oddzialywania Kondo.

Zupelie nowym wyzwaniem dla metod numerycznych stanowi zagadnienie czasowej ewolucji
uktadu skorelowanych fermionéw w odpowiedzi na nieréwnowagows zmiane mikroskopowych para-
metréw opisujacego go modelu. W tym wypadku metody, przystepne pod wzgledem niezbednego

SDMFT - dynamical mean-field theory, DCA - dynamical cluster approximation, cDMFT - cellular dynamical
mean-field theory

4Dublon jest tozsamy z podwojnym obsadzeniem wezta, natomiast holon z brakiem obsadzenia wezla. Para dublon-
holon pojawia sie gdy elektron z pojedynczo obsadzonego wezta przeskakuje na pojedynczo obsadzony wezel.
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czasu obliczeniowego dla probleméw réwnowagowych, czesto pozwalaja na symulowanie tylko rela-
tywnie krétkich czasé6w ewolucji uktadu. Jest to widoczny problem przy nieréwnowagowej analizie
uktadéw mogacych realizowaé stan izolatora Motta. Numerycznie doktadny opis izolatora Motta w
rownowadze jest oferowany przez metode DMFT zaaplikowana do modelu Hubbarda w nieskoriczone;j
liczbie wymiaréw (np. na nieskoriczenie skoordynowanej sieci Bethego). Rozszerzenie tej metody do
domeny czasowej, z przyczyn wzrostu numerycznej ztozonosci, pozwala na dostep do ewolucji wzbu-
dzonego, zamknictego ukladu na relatywnie krotkiej skali czasowej kiedy energia jest zachowana [14].
7 tego powodu istnieje ogromne zapotrzebowanie na metody, poréwnywalne pod wzgledem doktad-
nosci a pozwalajace na uchwycenie znacznie dtuzszych czaséw ewolucji przy mniejszych wymaganiach
mocy obliczeniowej. Jedna z takich metod zostata opracowana w cyklu dwoch prac [p5, p6] beda-
cych czescig referowanego osiggniecia naukowego. Mianowicie zaproponowaliSémy potaczenie funkcji
falowej Gutzwillera opisujacej kwaziczastkowe wtasciwosci uktadu z wariacyjng transformacja ka-
noniczna uwzgledniajaca wysokoenergetyczne fluktuacje. Metoda zastosowana do przejscia Motta w
rownowadze w nieskoriczenie wymiarowym modelu Hubbarda okazala si¢ mie¢ znakomita doktadnosé,
poréownywalna z metoda DMFT, przy jednocze$nie znacznie mniejszych wymaganiach dotyczacych
mocy obliczeniowej [p5]. Natomiast rozszerzona przez nas metoda do sytuacji nier6wnowagowych
pozwolita na badanie uktadu na praktycznie nieograniczonej skali czasowej [p6].
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4.3.4 Szczegbdlowy opis wynikow zawartych w pracach [pl-p7]

W niniejszym rozdziale szczegélowo omoéwione zostaly wyniki otrzymane w pracach [pl-p7].
Opis kazdej z prac opatrzony jest ramka z krétkim i hastowym wykazem najistotniejszych wynikow.
Dodatkowo pod koniec kazdego z opiséw zamieszczona jest informacja o moim indywidualnym wkta-
dzie w powstanie danej pracy jak rowniez o zwigzanej z dang pracg aktywnosci konferencyjnej jezeli
takowa byta.

[p1] Przemiany miedzy fazami ferromagnetyczna i antyferromagnetycznag w
ukladach d-elektronowych metalicznych magnetykow

e Zaproponowanie mikroskopowego mechanizmu prowadzacego do przejsé fazowych miedzy we-
drownym ferromagnetyzmem (FM) a antyferromagnetyzmem (AFM) w d-elektronowych meta-
licznych zwigzkach chemicznych.

e Wykazanie, ze ze wzrostem ci$nienia obie sekwencje, FM/AFM lub AFM/FM, przemian moga
by¢ realizowane w d-elektronowych metalicznych zwiazkach chemicznych. Mozliwosé realizacji
konkretnej przemiany zalezy w szczegblnosci od gltoéwnej liczby kwantowej powtoki d i stanu
utlenienia.

e Opracowany mechanizm pozwala na konsystentng interpretacje niedawnych obserwacji prze-
miany ferromagnetyk-antyferromagnetyk w LaCrGes [3] 28]

Wedrowny magnetyzm w pierwiastkach, jak np. ferromagnetyzm w zelazie, jest do$é¢ dobrze teo-
retycznie opisany. Z drugiej jednak strony, ferromagnetyzm wedrowny w szerokiej gamie zwiazkow
chemicznych, takich jak ZrZng, UGeg, MnSi czy LaCrGes, wciaz stanowi wyzwanie dla teorii [29].
Kluczowa cecha tych ukladéw jest obserwacja przy obnizaniu temperatury i zwickszaniu przytozo-
nego cisnienia zmiany charakteru przemiany magnetycznej z ciaglej na nieciagla (np. ZrZns, UGes,
MnSi [29]) lub tez przejscie do fazy przestrzennie modulowanej (np. LaCrGes [3, 28], CeRuPO [30]).
Dla pierwszej grupy zwigzkéw badania w polu magnetycznym pokazaty, iz granice faz ferromagne-
tycznych i paramagnetycznych tworza charakterystyczna strukture tzw. trajkrytycznych skrzydet [29)
(Rys. Dla drugiej grupy zwiazkoéw ferromagnetycznych, dla ktérych obserwuje sie przejécie do fazy
antyferromagnetycznej pojawienie sie trajkrytycznych skrzydet nie jest juz typowe. 7 tego powodu
diagram fazowy LaCrGes [3, 28] (Rys[2] lewy panel), na ktérym faza przestrzennie modulowana
pojawia sie miedzy skrzydtami jest wyjatkowy.

7 teoretycznego punktu widzenia magnetyzm wedrowny w modelach skorelowanych fermionéw
jest zazwyczaj dosé dobrze opisany juz na poziomie przyblizenia pola §redniego. Przyblizenie to
zalamuje sie jednak w poblizu kwantowego przejscia fazowego, gdzie kwantowe fluktuacje parametru
porzadku silnie wplywaja na wtasciwosci uktadu. W takim przypadku z pomocs przychodza teo-
rie bazujace na transformacji Stratonovicha-Hubbarda. Pokazano, iz uwzglednienie w przyblizeniu
punktu siodtowego kwantowych fluktuacji parametru porzadku prowadzi do zniesienia kwantowego
punktu krytycznego na rzecz przemiany pierwszego rodzaju [31] (i w konsekwencji trdjkrytycznych
skrzydet [32]) lub pojawienia sie fazy antyferromagnetycznej [31], 33]. Stad podejscie to czesto na-
zywane jest quantum criticality avoidance theory (QCA). Nalezy podkresli¢ jednakze, iz podejscie
QCA bazuje na kwazi-fenomenologicznym zalozeniu, iz uktad, przy braku fluktuacji parametru po-
rzadku realizowalby kwantowy punkt krytyczny. Pojawia sie naturalne pytanie czy w szerokiej gamie
ferromagnetycznych zwiazkéw chemicznych kwantowe fluktuacje zawsze determinuja obserwacje ta-
kie jak trdjkrytyczne skrzydta i pojawienie sie fazy antyferromagnetycznej? Czy tez moze istnieje
alternatywne wyjasnienie? W pracach [21H23] bedacych cze$cia mojego doktoratu na przykladzie
konkretnego materiatu UGes zaproponowalismy, iz zaréwno obserwacje przejscia pierwszego rodzaju
w zerowej temperaturze jak i trajkrytyczne skrzydta moga by¢ zinterpretowane bez uwzglednienia
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Rysunek 2: (Lewy panel) Diagram fazowy metalicznego ferromagnetyka LaCrGes wzgledem ci$nienia,
temperatury i pola magnetycznego przedstawiajacy charakterystyczny ksztalt granic fazy ferroma-
gnetycznej zwany trojkrytycznymi skrzydtami wraz ze wstawka z rzutem dla T' = 2K (zapozyczone z
Ref. [28]). (Prawy panel) Schematyczny rysunek przedstawiajacy stosunkowo dobrze zlokalizowane
stany d-elektronowe (zielony kolor) hybrydyzujace z rozciagltymi stanami ligandu (z6lty kolor). Ry-
sunek ilustruje niezbedne sktadowe modelu realizujacego zaproponowany w pracy [p1] dwu-kanatowy
mechanizm Stonera. W tabeli umieszczone sg warunki konieczne dotyczgce parametréw opisujacych
charakter stanoéw d-orbitalnych (U- oddzialywanie, €4- poziom atomowy, ng- wypelnienie) sugerujace
mozliwosé przejécia ferromagnetyk /antyferromagnetyk badz antyferromagnetyk /ferromagnetyk wraz
ze wzrostem cisnienia.

kwantowych fluktuacji jezeli uwzgledni sie typowa sytuacje mieszania sie skorelowanych elektronow
z pasmem ligandu w poblizu poziomu Fermiego.

W przedstawionej historii dotyczacej ferromagnetykéw wedrownych pojawiajg sie dwa problemy,
ktore pozytywnie rozwiazala praca [pl]. Pierwszy to pytanie czy pojawienie sie fazy antyferroma-
gnetycznej wraz ze wzrostem cisnienia w ferromagnetyku moze byé réwniez wyjasnione bez udziatu
kwantowych fluktuacji. Drugi problem to czy jedynie przemiana FM/AFM ze wzrostem ci$nienia
jest realizowalna w metalicznych magnetykach czy tez spodziewaé si¢ mozna réwniez odwrotnej prze-
miany AFM/FM. Ta kwestia jest istotna miedzy innymi w kontekscie niedawnych badan w ramach
fenomenologicznej teorii Landaua [34] badajacej mozliwe przejscia fazowe miedzy fazami FM i AFM.

W pracy [pl], analizujac obliczenia z pierwszych zasad dla wielu ferromagnetykow wedrownych
zauwazyltem, iz wspolna cecha czesci z nich (LaCrGes, ZrZng, Ulr, UGes) jest mieszanie sie skore-
lowanych stanéw orbitalnych typu f lub d z nieskorelowanymi stanami ligandu w poblizu poziomu
Fermiego. Rozszerzajac analize o antyferromagnetyki wedrowne okazalo sie, iz struktura pasmowa
zwigzku CrAs ma ten sam charakter. Bazujac na tej bardzo ogdlnej wlasciwosci skonstruowaltem
mikroskopowy dwu-kanatowy mechanizm Stonera, ktéry przewiduje przejscia fazowe miedzy ferro-
magnetyzmem i antyferromagnetyzmem w d-elektronowych zwiazkach chemicznych. Minimalny opis
mieszania sie skorelowanych stanéw d z nieskorelowanymi stanami ligandu jest mozliwy w ramach
dwupasmowego modelu d-p [rozszerzony model ]

dst 5 ~d ~d Ao A
H = Z ekdir(o'dka +U Z ngng, + Z EﬁCI{o‘Cko‘ + Z (delack(7 +H.c.). (16)
ko i ko ko

Powyzej operatory die odnosza sie odpowiednio do skorelowanych orbitali d i nieskorelowanych
orbitali ligandu. Znaczne korelacje elektronowe miedzy stanami d sa uwzglednione przez wewnatrz-
orbitalne oddziatywanie Hubbarda z amplituda U. Nalezy podkresli¢, ze Hamiltonian d-p rozwazany
w pracy [pl] nie ma na celu modelowania realistycznej struktury elektronowej a raczej stuzy do
zobrazowania sytuacji mieszania sie stanéw o réznym stopniu korelacji. 7 tego wzgledu zostata
wybrana prosta parametryzacja modelu z niezalezng od pedu hybrydyzacja Vic = V i wewnatrz
orbitalng energia kinetyczng & i € odpowiednio dla skorelowanych i nieskorelowanych podsysteméow
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Rysunek 3: Magnetyczne diagramy fazowe na plaszczyznie (a) oddziatywanie - hybrydyzacja (U-V)
dla eq = —0.95 i (b) oddzialywanie - atomowy poziom d-orbitali (U-¢4) dla V = —0.25 (w obydwu
przypadkach n; = 1.6). Skala koloru odnosi sie do catkowitego momentu magnetycznego w kazdej
z faz. Strzalki wyznaczaja potencjalny kierunek przejécia zwiazany ze wzrostem cisnienia. Wstawki
przedstawiaja zmiane wypetnienia orbitali d wzdtuz ciaglych strzatek przechodzacych przez przejicia
(a) ferromagnetyk/antyferromagnetyk i (b) antyferromagnetyk/ferromagnetyk.

z dyspersja proporcjonalng do {x = —2(cosk, + cosky), czyli, eﬁE{c’d} = €4 + to€k z arbitralnie

wybranym e, = 01 tg < t..

W ramach modelu zaproponowatem, iz magnetyzm w uktadzie zmieszanych skorelowanych
i nieskorelowanych orbitali moze pojawié¢ sie jako niestabilno$é¢ typu Stonera na skutek konkuren-
cji pomiedzy energia oddzialywan U stanéw na orbitalach d, a dwoma réznymi rodzajami energii
kinetycznej: tej pochodzacej od hybrydyzacji, V' (pierwszy kanal Stonera) i tej pochodzacej od bez-
posrednich przeskokéw pomiedzy orbitalami d, t4 (drugi kanal Stonera) - poréwnaj z prawym panelem
Rysunku

Pozornie subtelne rozréznienie pomiedzy dwoma kanatami Stonera ma znaczne konsekwencje
dla rodzaju realizowanego stanu magnetycznego. W pracy [pl] rozwiazatem model d-p za pomoca
metody przyblizenia Gutzwillera, korzystajacego z przyblizen i @ [Roz. 4.3]. Przyblizenia
te sg uzasadnione przez wybor sumarycznego wypelnienia pasm dalekiego od catkowitej wartosci,
n; = 1.6 co pozwala na pominiecie niekoherentnych efektow zwiazanych z fizyka Motta lub Kondo.
Otrzymane wyniki pokazuja, iz rodzaj faworyzowanego porzadku magnetycznego moze by¢ roézny ze
wzgledu na sprzezenie pierwszego kanatu Stonera z catkowitym wypelnieniem obydwu pasm a dru-
giego kanatu Stonera z wypelnieniem tylko orbitali d. W obydwu wypadkach wypelnienie w poblizu
calkowitej wartosci sprzyja fazie antyferromagnetycznej a daleko od catkowitej wartosci prowadzi do
ferromagnetyzmu. Podczas gdy catkowite wypelnienie obydwu pasm jest ustalone w danej sytuacji,
wypelnienie tylko d-orbitali moze sie drastycznie zmieni¢ w odpowiedzi nawet na mate zmiany mikro-
skopowych parametréw uktadu np. na skutek cisnienia. W rezultacie wyznaczytem parametryzacje
modelu (poréwnaj z tabela na Rys. , ktora zgodnie z zaproponowanym mechanizmem i fizycznym
oczekiwaniem dotyczacym zmian mikroskopowych parametrow, wraz ze wzrostem ci$nienia przewi-
duje istnienie zaré6wno przej$¢ fazowych ferromagnetyzm /antyferromagnetyzm jak i antyferromagne-
tyzm/ferromagnetyzm (Rys. . Sformutowatem ogélne zasady, ktore na podstawie tatwo dostepnych
informacji na temat materiatu takich jak np. ogélna konfiguracja stanéw utlenienia, kwalifikuje dany
magnetyczny zwiazek chemiczny jako potencjalnego kandydata do realizacji dwu kanatowego mecha-
nizmu Stonera. Bardzo obiecujacym wynikiem jest to, iz material LaCrGes, w ktérym niedawno
zaobserwowano przejscie FM/AFM [3] 28], ma odpowiednie wlasciwosci, dla ktorych dwu-kanatowy
mechanizm Stonera przewiduje odpowiednie magnetyczne przejscie fazowe FM/AFM. Dodatkowo,
dla tego materialu dwu-kanalowy mechanizm Stonera jest w stanie teoretycznie opisaé¢ zaréwno po-
jawienie sie dwoch faz ferromagnetycznych FM1 i FM2 jak i punktu potréjnego. 7 drugiej strony
pokazalem, ze wtasciwosci antyferromagnetyka wedrownego CrAs wskazuja, zgodnie z dwu kana-
tlowym mechanizmem Stonera, na mozliwe przejscie w tym materiale do fazy ferromagnetyka pod
ci$nieniem. Takie zachowanie rowniez sugeruja niedawne obliczenia z pierwszych zasad [35].
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7 eksperymentalnego punktu widzenia okreslenie wektora modulacji q w fazie antyferromagne-
tycznej wylaniajacej sie z ferromagnetyzmu na skutek ci$nienia w LaCrGes jest szansg na okreslenie,
jaki mechanizm jest realizowany w tym materiale. Krotki wektor (|q| ~ 0) wskazywalby na mecha-
nizm bazujacy na kwantowych fluktuacjach podczas gdy dtugi wektor (|q| ~ =) bliski porzadkowi
Néela sugerowalby mechanizm zaproponowany w pracy [pl] bazujacy na charakterystycznej struk-
turze pasmowej. Najnowsze, eksperymentalne doniesienia nie sa konkluzywne [36] i wskazuja na
istnienie antyferromagnetycznie sprzezonych domen ferromagnetycznych w LaCrGes pod ci$nieniem.

Indywidualny wktad:
Praca [p1] jest w calosci wykonana przeze mnie.

Aktywnosé konferencyjna dotyczqca wynikéw pracy [pl]:

e W maju 2019 na konferencji “Quantum Ferromagnetism and Related Phenomena”(Max Planck
Institute for Complex Systems, Drezno, Niemcy) na zaproszenie organizatoréw (D. Belitz,
M. Brando i A. Huxley) wygtlositem wyktad zatytutowany “Two-channel Stoner mechanism for
ferromagnetic/antiferromagnetic phase transitions in metallic magnets”

[zob. https://www.pks.mpg.de/qfm19 |

e W czerwcu 2019, na konferencji “Superstripes 2019” (Rome International Center for Materials
Science of Superstripes, Ischia, Wtochy) na zaproszenie organizatora (A. Bianconi) wyglosi-
tem wyktad zatytulowany “Two-channel Stoner mechanism for ferromagnetic/antiferromagnetic
phase transitions in metallic magnets”

[zob. https://www.superstripes.net/superstripes-2019/invited-speakers |
e We wrze$niu 2018, na konferencji “From Spins to Cooper Pairs: Fundamental Aspects of Su-
perconductivity” (Zakopane) na zaproszenie organizatora (J. Spalek) wyglositem wyktad

zatytutowany “Mechanisms of phase transitions between ferro- and antiferro- magnetic orderings
in itinerant d and f electron materials”

[zob. http://th-www.if .uj.edu.pl/ztms/pl/conference2018/speakers.php) |

[p2] Przestrzennie modulowany, orbitalnie selektywny ferromagnetyzm w
La;Co,Ge; i jego ewolucja z ci$nieniem

e Pokazanie, iz ferromagnetyzm w LasCosGes pochodzi z dwoch réznych orbitali na krystalogra-
ficznie nieréwnowaznych atomach kobaltu Col i Co2

e Pokazanie, iz réznica miedzy momentem magnetycznym na atomach Col i Co2, poczatkowo
niewielka, dramatycznie ro$nie wraz ze wzrostem ci$nienia.

e Zaproponowanie prostego modelu, ktéry pokazal, iz przestrzenna modulacja magnetyzacji po-
zwala na zinterpretowanie anomalii w pomiarach opornosci w LasCooGes [5].

Badania transportu i magnetyzacji w ferromagnetyku wedrownym LasCooGes zasugerowaly, iz
wraz z ci$nieniem pojawia sie nowy stan magnetyczny [5] (zob. Rys. [h), prawdopodobnie prze-
strzennie modulowany. Z tego powodu zostalo zasugerowane w pracy [5], iz ten material moze
stanowi¢ kolejny przyktad przejscia FM/AFM w magnetyku wedrownym wraz ze wzrostem ci$nienia.
W kontekscie opisanych teorii w opisie poprzedniej pracy [pl], autorzy eksperymentu wskazali na
interpretacje zgodna, z teorig quantum criticality avoidance. Aby rzuci¢ wiecej Swiatla na pojawienie
sie nowego stanu, jak rowniez aby sprawdzi¢ potencjalne zastosowanie dwu-kanatowego mechanizmu
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Rysunek 4: (a) Diagram fazowy LasCooGes z pracy [5]. (b) Struktura krystaliczna Las;CoxGes w
plaszczyznie c-b. Zielone sfery oznaczaja atomy kobaltu Col i Co2, a czerwone i czarne atomy La i
Ge. (c) Otrzymana w pracy [p2] ewolucja momentéw magnetycznych na atomach Col i Co2, zaréwno
sumaryczna jak ta pochodzaca z wiodacych orbitali d,, na Col i d;, na Co2.

Stonera w pracy [p2] analizowaliSmy strukture pasmowa LasCosGes otrzymana za pomoca metody
funkcjonatu gestosci (DFT-density functional theory) w przyblizeniu LDA (local density approxima-
tion).

Nasza analiza pokazata, iz LasCo2Ges jest kwazi-jednowymiarowym, orbitalnie selektywnym fer-
romagnetykiem. Mianowicie, w LasCo2Ges rézne orbitale typu d na krystalograficznie nier6wnowaz-
nych atomach kobaltu, Col i Co2 sa odpowiedzialne za niezerowa magnetyzacje. W efekcie moment
magnetyczny na atomach Col i Co2 moze by¢ roézny, co zwazywszy na strukturalne ulozenie atomow
(Rys. ) powoduje przestrzenna modulacje magnetyzacji wzdtuz osi c¢. Pokazalismy, iz amplituda
modulacji, poczatkowo niewielka dramatycznie wzrasta wraz ze wzrostem ci$nienia (zob. Rys. )
Za pomoca prostego modelu pokazalismy, ze taka modulacja moze powodowaé¢ anomalie w pomiarach
opornosci, ktora w pracy [5] zostala powiazana z pojawieniem sie nowego stanu.

Nasza interpretacja sugeruje, ze nowy stan jest tg sama fazg co ta realizowana przy cisnieniu oto-
czenia, z tym, ze charakteryzuje sie znacznie wieksza ro6znicg pomiedzy momentami magnetycznymi
na atomach Col i Co2. Stad pojawia sie pytanie jakiego zachowania mozna sie spodziewaé dla cisnien
wiekszych niz zbadane 5GPa. Poniewaz skorelowane stany d nie mieszaja si¢ ze stabiej skorelowanymi
stanami s i p w okolicy powierzchni Fermiego, oznacza, iz LasCosGes nie spetnia podstawowego za-
tozenia wymaganego przez dwu-kanalowy mechanizm Stonera. Z tego powodu, dla cidniert wickszych
niz 5GPa, jesli T, spadnie w kierunku zera, mozna sie spodziewaé efektow zwigzanych z fluktuacjami
kwantowymi.

Indywidualny wktad:

W pracy [p2] zaproponowatem temat badawczy, bytem gléownym autorem interpretacji otrzyma-
nych przez G. Cuono and C. Autieri wynikéw DFT jak i bytem autorem modelu zabawki opisujacego
otrzymany porzadek magnetyczny w LasCooGes thumaczacego pojawienie sie anomalii w opornosci.
Roéwniez bytem autorem tekstu publikacji za wyjatkiem rozdziatu II publikacji dotyczacego szczegd-
tow obliczenn DFT.

Aktywno$é seminaryjna:
W kwietniu 2021 zostalem zaproszony przez profesora P. Canfield’a do wygloszenie seminarium
online w Ames Laboratory (USA) na temat otrzymanych w pracy [p2] wynikow.
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[p3] Niestandardowy porzadek antyferromagnetyczny 1//1 i przemiana do fazy
ferromagnetycznej w USb,

e Zaproponowanie mikroskopowego modelu bazujacego na orbitalnej selektywnosci ktory pozwala
na interpretacje niestandardowego porzadku antyferromagnetycznego typu 1)1 w USbs.

e Zaproponowanie wyjasnienia przejscia fazowego z antyferromagnetyzmu do ferromagnetyzmu
pod ci$nieniem w USbo.

e Orbitalna selektywnosé w USbe zostata pdzniej zaobserwowana w dwoch eksperymentach [37,

138].

Magnetyczne przejicie fazowe antyferromagnetyk /ferromagnetyk wraz ze wzrostem ci$nienia zo-
stato niedawno odkryte w zwiazku USby [4] (zob. Rys. [5h). Jednakze magnetyczne wlasciwosci tego
materiatu sa bardzo interesujace juz pod normalnym ci$nieniem. Mianowicie USbs realizuje niestan-
dardowy antyferromagnetyczny porzadek typu 1)J1 wzdtuz osi krystalograficznej [001] [39] (zobacz
schematyczny rysunek magnetycznej komorki elementarnej na Rys. )

Eksperymentalne obserwacje w USby sugeruja rozne poziomy atomowe nierébwnowaznych krysta-
lograficznie atomow antymonu [42] [Sb(I) i Sb(II) - poréwnaj z Rys. ] . W ten sposéb zlokalizowane
stany w orbitalach f pochodzacych od uranu hybrydujac ze stanami pochodzacymi od Sb(I) jak i
Sb(II) powinny prowadzi¢ do innego obrazu kwaziczastkowego w kazdym z przypadkow. W pracy
[p3] pokazatem, iz opisana orbitalna selektywno$é moze prowadzi¢ do niestandardowego porzadku
antyferromagnetycznego typu 1TJJ1 wzdtuz osi krystalograficznej [001]. Konkretnie, korzystajac do-
datkowo z faktu, iz eksperymentalne obserwacje sugeruja rowniez staba dyspersje powierzchni Fer-
miego wzdltuz osi z [41] zaproponowatem, iz wlasciwosci USby sa zdeterminowane przez fizyke dwoch,
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Rysunek 5: (a) Diagram fazowy USby wzgledem ci$nienia i temperatury - zapozyczony z Ref. [4]. (b)
Struktura magnetycznej komoérki elementarnej zwiazku USby wraz z znaczonymi stabo sprzeznymi
podukladami. (c¢) Schematyczny, magnetyczny sredniopolowy diagram fazowy realizowany przez
model sieci Andersona (poréwnaj np. z Ref. [40]).
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dwu-podsieciowych, dwu-wymiarowych w ptaszczyznie z-y, poduktadow (Rys. ) Natomiast sprze-
zenie pomiedzy poduktadami pojawia sie tylko na skutek wspoétdzielenia jednej z podsieci orbitali
f pochodzacych od atoméw uranu. W efekcie zaproponowatem, iz minimalny opis kazdego z podu-
ktadow jest oferowany przez model sieci Andersona . 7 powodu rownowaznosci krystalograficznej
atoméw uranu wypeltnienie jak i moment magnetyczny na orbitalach f powinien byé taki sam dla
kazdego z poduktadow. Jednoczesnie nizszy poziom atomowy antymonu Sb(II) [42] wskazuje na to,
iz poduktad 2 powinien mieé¢ wicksze wypelnienie pasma przewodnictwa niz poduktad 1. Z drugiej
strony porzadek magnetyczny realizowany przez model sieci Andersona mozna bardzo schematycznie
przedstawic na diagramie fazowym na Rys. B gdzie parametrem kontrolnym jest calkowite wypelnie-
nie obydwu pasm, ny. Z tej perspektywy, spdjnie z rozwazaniem na temat dwoch stabo sprzezonych
poduktadéw, mozna sobie wyobrazié¢, iz réznica w calkowitym wypelnieniu pasm w obydwu po-
duktadach powoduje realizowanie si¢ ferromagnetyzmu w poduktadzie 1 i antyferromagnetyzmu w
poduktadzie 2 (poréwnaj ze strzatkami na Rys. ) W pracy [p3] przedstawitem numeryczne wyniki
dotyczace wlasciwosci magnetycznych dwodch samozgodnie sprzezonych modeli sieci Andersona roz-
wigzanych metoda przyblizenia Gutzwillera potwierdzajace, iz przedstawiony scenariusz rzeczywiscie
moze prowadzi¢ do niestandardowej struktury magnetycznej zaobserwowanej w USbs (poréwnaj z
Rys. ib).

Zaproponowana interpretacja wlasciwosci magnetycznych USbs pod normalnym cisnieniem po-
zwolita rowniez na zaproponowanie wyjasnienia przejscia fazowego do ferromagnetyzmu pod ci$nie-
niem (zobacz Rys. pp). Efekt cisnienia w sieci Andersona jest najczesciej uwzgledniany przez wzrost
hybrydyzacji i podniesienie sie poziomu atomowego stanéw f. Zmiana tych parametréow, jak pokaza-
lem na podstawie obliczen numerycznych w pracy [p3], prowadzi dla drugiego poduktadu do przejscia
z fazy antyferromagnetycznej do ferromagnetycznej, podczas gdy pierwszy poduktad ciggle realizuje
ferromagnetyzm. W efekcie pod wptywem cis$nienia zaproponowany model przewiduje przejicie z
antyferromagnetycznego stanu 1/]71 do stanu ferromagnetycznego 1111 w zgodzie z doswiadczeniem
przeprowadzonym dla USb, [4] (Rys. [Bh).

Niedawne eksperymenty [37, [38] wykazaly obecnosé dwoch poduktadow orbitali f o roznym cha-
rakterze mieszania si¢ z pasmami przewodnictwa co sugeruje poprawno$é¢ zaproponowanej przeze
mnie interpretacji porzadku magnetycznego w USby bazujacej na orbitalnej selektywnosci. Z drugiej
strony niedawny eksperyment pokazal, iz przejscie fazowe z antyferromagnetyzmu do ferromagne-
tyzmu w USby ma charakter strukturalny [43] w przeciwienstwie do mechanizmu zaproponowanego
przeze mnie.

Indywidualny wktad:
Praca [p3] jest w calosci wykonana przeze mnie.

Aktywnosé konferencyjna dotyczqca wynikéw pracy [p3]:

o We wrzesniu 2018, na konferencji “From Spins to Cooper Pairs: Fundamental Aspects of Su-
perconductivity” (Zakopane) na zaproszenie organizatora (J. Spalek) wyglositem wyktad
zatytutowany “Mechanisms of phase transitions between ferro- and antiferro- magnetic orderings
in itinerant d and f electron materials”

[zob. http://th-www.if.uj.edu.pl/ztms/pl/conference2018/speakers.php |

18


http://th-www.if.uj.edu.pl/ztms/pl/conference2018/speakers.php

[p4] Przemiany fazowe w topologicznym izolatorze Kondo przy uwzglednieniu
nielokalnych efektéw korelacji

e Analiza wplywu nielokalnych efektoéw korelacji na stan topologicznego izolatora Kondo. Otrzy-
mano diagram fazowy, ktory zawiera przejscia miedzy fazami o roznej topologii jak i miedzy
izolatorem a metalem.

e Nielokalne efekty korelacyjne sa odpowiedzialne za pojawienie sie przerwy w topologicznym
izolatorze Kondo z bezdyspersyjnymi stanami f.

Poczawszy od odkrycia kwantowego zjawiska Halla [44] i innych zjawisk topologicznych stalo sie
jasne, ze konieczne jest rozszerzenie aparatu analizy przemian fazowych o pojecie porzadku topo-
logicznego. Jednym z szerzej opisywanych uktadow w tym kontekscie sa izolatory topologiczne [1].
Sa to uktady, w ktorych objetosé probki jest izolatorem (posiada przerwe pasmowa) podczas gdy na
brzegach pojawiaja sie stany, ktorych istnienie zagwarantowane jest przez topologie struktury pasmo-
wej. Nietrywialna topologia w materiatach zazwyczaj zwigzana jest z obecnoscig relatywistycznych
efektow jak np. silne sprzezenie spin-orbita.

Jednym z ciekawszych materiatéow, ktérego potencjalnie wlasciwosci topologiczne zelektryzowaly
srodowisko fizyki materii skondensowanej jest SmBg [45]. Zwiazek ten jest jednym z pierwszych
poznanych izolatoréw Kondo - pélprzewodnikéw z waska przerwa powstala na skutek hybrydyzacji
zlokalizowanych silnie skorelowanych stanéw na orbitalach f ze stanami pasmowymi [45]. Fizyka
stojaca za tg klasa materiatow jest niezwykle bogata i pomimo przeszto 50-letniej historii badan jest
ciagle bardzo aktualna. Stan topologicznego izolatora Kondo potencjalnie realizowanego przez SmBg,
zostal zaproponowany stosunkowo niedawno [46]. Stan ten pojawia si¢ w obecnosci silnego sprzezenia
spinowo-orbitalnego prowadzacego do inwersji pasm o przeciwnej parzystosci. Jednakze jak zauwazy-
lismy w pracy [p4] istnieje pewna luka w rozumowaniu pozwalajacym na probe polaczenia materiatu
SmBg ze stanem topologicznego izolatora Kondo. Z powodu znacznej separacji przestrzennej atomow
Sm bezposrednia catka przeskoku miedzy sasiednimi orbitalami f jest zerowa. Z drugiej strony hy-
brydyzacja z powodu narzuconych symetrii znika dla pedéw niezmienniczych wzgledem odwrocenia
w czasie. Te dwie wtasciwosci przy zaniedbaniu nielokalnych efektow oddziatywari, niezaleznie od
innych parametréow struktury pasmowej ani liczby pasm wzietych pod uwage, prowadza do zerowej
przerwy. Aby otworzyé przerwe najczestszym procederem jest dotychczas niezracjonalizowane za-
lozenie dyspersji stanow f. W pracy [p4] pokazaliSmy, iz to powszechnie stosowane zalozenie ma
mikroskopowe uzasadnienie. Mianowicie, pokazaliémy, iz nielokalne efekty korelacji moga generowaé
efektywng dyspersje stanéw f prowadzaca do otwarcia przerwy.

Minimalnym modelem opisujagcym inwersje pasm w ukladzie f-elektronowym jest topologiczny
model sieci Andersona (tALM), dla prostoty ponizej zdefiniowany na sieci kwadratowej

HiaLm = Zeffo +UZ”1¢”1¢+Zt1JC Z [’LV(f Oal; + G Jaf )+ H.e]. (17)

<,J a=z,y
gdzie dwu-komponentowe spinory, fJr = ( flT’ f ) i c = (C;f,r, CL) opisuja odpowiednio zlokalizowane

stany f-orbitalne jak i pasmowe elektrony, o(,—.,) sa macierzami Pauli’ego a (i, J)a sa para najblizej
sasiadujacych weztow sieci w kierunku o = x,y. Przy zaniedbaniu oddzialywan powyzszy model
jest tozsamy z tym zaproponowanym przez Berneviga, Hughesa i Zhanga dla studni kwantowych
HgTe [47]. Cecha charakterystyczna wiekszosci uktadow f-elektronowych (w tym réwniez SmBg)
uwzglednionym przez model jest brak bezposredniej catki przeskoku pomiedzy najblizszymi
sasiadami (e; nie zalezy od pedu). Jak zostalo opisane w poprzednim akapicie, stanowi to problem
w opisie stanu izolatora jako takiego, czyli otwarcia sie przerwy, gdy nastepuje inwersja pasm o
przeciwnej parzystosci.

Zaproponowalismy, iz efektywna bezposrednia pasmowosé (dyspersja) stanoéw f-elektronowych
moze zostaé wygenerowana przez nielokalne efekty korelacji objawiajace sie poprzez zalezno$é ener-
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Rysunek 6: (a,b) Diagram fazowy na plaszczyznie oddzialywania U i poziomu atomowego stanoéw f
€ modelu ze skala koloru w (a) oznaczajacego wielko$¢ przerwy w jednostkach bezposredniej
calki przeskoku w pasmie przewodnictwa. Diagram zawiera dwie fazy topologicznego izolatora Kondo
(TKI), faze trywialnego izolatora (TTI) jak i faze metalu. Granica modelu w ktorej pasmo f jest
w potowie wypelnione przy znikajacej liczbie podwoéjnych obsadzen jest oznaczone jako orbitalnie
selektywna (OS) granica Motta.

gii wlasnej, Yj(w) od pedu [poréwnaj z (7)]. Aby zaprezentowac nasza ide¢ uogdlnilismy metode
DE-GWF do uktadéw ze spinowo zalezng hybrydyzacja. Rozwigzanie topologicznego modelu sieci
Andersona ta metoda pozwolito na potwierdzenie naszych przypuszczeri. Mianowicie znalezlidémy
szeroki zakres parametrow, w ktorych nielokalne efekty korelacji rzeczywiscie prowadza do otwar-
cia sie przerwy (poréwnaj z Rys. I@a) Okazuje sie rowniez, iz efektywna dyspersja f elektronow
indukowana nielokalnymi korelacjami moze réowniez prowadzi¢ do zamkniecia sie przerwy. W ten
sposob otrzymali$my interesujacy wynik pokazujacy istnienie przejscia izolator-metal indukowanego
rosngcymi oddzialywaniami (Rys. [6p).

Indywidualny wktad:

W pracy [p4] uogélnitem metode DE-GWF do uktadow ze spinowo zalezna hybrydyzacja, wy-
konatem wszystkie obliczenia numeryczne jak i bylem gléwnym autorem interpretacji jak i tekstu
publikacji.

Aktywnosé konferencyjna dotyczqca wynikéw pracy [p4]:

e W czerwcu 2017, na konferencji “Superstripes 2017 (Rome International Center for Materials
Science of Superstripes, Ischia, Wlochy) na zaproszenie organizatora (A. Bianconi) wygto-
sitem wyktad zatytutowany "Topological Kondo semimetals®
[zob. https://www.superstripes.net/superstripes-2017/confirmed-invited-speakers?
start=2 |

e W lipcu 2016, na konferencji “Condensed Matter in the City” (Royal Holloway University of
London, Wielka Brytania) wygtositem wyktad zatytutowany “Correlation driven failed topolo-
gical Kondo insulators®

e W pazdzierniku 2016, na konferencji “The New Generation in Strongly Correlated Electron
Systems” (International Center for Theoretical Physics, Triest, Wtochy) wyglositem wyktad
zatytutowany “Many-body breakdown of the indirect gap in topological Kondo insulators”
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[P5] Numerycznie efektywna metoda wariacyjna do opisu przejscia Motta

e Zaproponowanie nowej wielocialowej metody pozwalajacej na wariacyjny opis przejscia Motta
za pomoca minimalizacji analitycznego funkcjonatu energii zaleznego jedynie od dwdch para-
metrow.

e Metoda przetestowana na nieskoriczenie skoordynowanej sieci Bethego ma dokladnosé poréw-
nywalna z numerycznie doktadnym wynikiem.

Lokalizacja tadunkowych stopni swobody indukowanych rosnacymi oddzialywaniami jest nazy-
wana przejéciem metal-izolator Motta. Zjawisko to jest jednym z kluczowych zagadnien fizyki ukta-
dow silnie skorelowanych fermionéw. Wynika to miedzy innymi z szeregu eksperymentéw sugeru-
jacych $cisty zwiazek tego stanu z wystepowaniem niekonwencjonalnego nadprzewodnictwa na dia-
gramie fazowym roéznych zwiazkéw chemicznych. Ilosciowe badania przejscia Motta rozpoczety sie
jednakze dopiero wraz z rozpoznaniem nietrywialnej granicy nieskoriczonej liczby wymiarow [24].
Dalo to podwaliny pod popularna metode DMFT [I0]. Rozwiazanie ta metoda modelu Hubbarda
pozwolito na bardzo dokladna analize charakteru tego przej$cia. Numeryczna zlozonos$é metody
pozwala na wygodne badania wielu skorelowanych probleméw choé¢ $cisle ujmujac jedynie w dosé
nierealistycznej granicy nieskonczonej liczby wymiaréw. Diagramatyczne rozwiniecia metody DMFT
potrafiace uwzglednié¢ nielokalne efekty korelacji silnie manifestujace sie w 2 i 3 wymiarach sa nie-
stety numerycznie duzo bardziej wymagajace [26]. Z tego powodu jest koniecznos$é rozwijania nowych
metod numerycznych o mniejszej zlozono$ci numerycznej pozwalajacych na osiggniecie w nieskon-
czonej liczbie wymiaréw doktadnosci poréwnywalnej z DMFT. Wtedy ewentualne rozszerzenia do
skoniczonej liczby wymiaréw moga by¢ bardzo obiecujace w kontekscie stosunkowo niskich wymagan
obliczeniowych.

W pracy [p5] zaproponowaliSmy nowa wariacyjna funkcje falowa bedaca kombinacja funkcji fa-
lowej Gutzwillera ze sparametryzowana transformacja kanonicza (czesto zwana rowniez transfor-
macja Schrieffera-Wolffa),

| W) =U(e) [ Ya) (18)

gdzie funkcja Gutzwillera dla potwypelnionego pasma moze zostaé¢ skonstruowana z wyznacznika
Slatera, [1) jako |1g) = I1;v/2[sin OP;q + cos OP;.q + sin OP;.0]|v0),

Z/{(e) = exp € Z (PQQTijPH — P11TijP20) y (19)
(ij)

Pom = PinPjm + (1 = 6nm) Pim Pjins Onm jest delta Kroneckera, P;,, jest operatorem rzutowym na
wezel i1 konfiguracje z n € {0, 1,2} fermionami, a T35 = ZU(CLCjU—I—cJTUciU). Dla e = t/U transforma-
cja U zastosowana do modelu Hubbarda redukuje sie do tej prowadzacej do modelu ¢-J [§]. Podczas
gdy funkcja falowa Gutzwillera bierze pod uwage niskoenergetyczne fluktuacje kwantowe prowadzace
do kwaziczastkowego opisu, transformacja U (€) uwzglednia wysokoenergetyczne fluktuacje kwantowe
bedace Zrodtem wymiennego oddziatywania spinowego.

Strategia obliczen z funkcjg falowa jest taka, iz wyznacza si¢ analityczna postaé wartosci
oczekiwanej z Hamiltonianu ignorujac wyrazy wyzszego rzedu od wczesniej wybranego rzedu rozwi-
niecia w e. Tak otrzymana energie minimalizuje sie ze wzgledu na dwa parametry wariacyjne, € i
wspotczynnik Gutzwillera 6, a nastepnie nalezy sprawdzié¢ czy stabilna warto$é e jest wystarczajaco
mata, iz zaniedbanie wyrazéow wyzszego rzedu w € jest uzasadnione. W pracy [p5] pokazalismy, iz
uwzglednienie wyrazéow do 3 rzedu i zaniedbanie wyzszych, O(e*) dla nieskoriczenie skoordynowanej
sieci Bethego (gdzie przyblizenie Gutzwillera staje sie wariacyjnie doktadne) prowadzi do pozada-

nej zbieznosci. W efekcie minimalizujac prosty, dwu wymiarowy analityczny funkcjonal opisalismy
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Rysunek 7: (a) Rownowagowy bilans energii woko! przejscia metal - izolator Motta wynikajacy z
rozwigzania modelu Hubbarda na nieskoriczenie skoordynowanej sieci Bethego przy wykorzystaniu
funkcji falowej . Dla poréwnania naniedliSmy na wykres rowniez punkty doktadnego rozwiaza-
nia z obliczen przy uzyciu metody DMFT. Dodatkowo jako punkt odniesienie prezentujemy réwniez
energie odpowiadajaca wynikowi Brinkmana i Rice’a przy uzyciu samej funkcji Gutzwillera (EpRr)
[48]. (b) Rownowagowe wartosci parametrow 6 (wspotczynnik Gutzwillera), € (parametr transfor-
macji) i d (warto$¢ oczekiwana z podwojnych obsadzen) wokot przejscia metal - izolator Motta. Na
wykresie zaznaczylismy krytyczne wartosci oddzialywan dla przejscia Brinkmana-Rice’a (upr) jak
i tych otrzymanych z DMFT: dla uci.pmrr obydwa, metaliczne i izolujace, rozwigzania zaczynaja
koegzystowaé. Podobnie jak DMFT nasza metoda przewiduje niezerows liczbe podwdjnych obsa-
dzen réwniez w fazie izolatora Motta. UzyliSmy tutaj oddzialywania w zredukowanych jednostkach,
u = U/8Ty, gdzie Ty = 8t/3.

przejscie Motta z doktadnoscia porownywalna z metoda DMFT (poréwnaj Rys. @ Dodatkowo opra-
cowana metoda pozwala na bezposredni wglad w zachowanie niekoherentnych wysoko-energetycznych
fluktuacji kwantowych nawet przed przejsciem Motta w stanie skorelowanego metalu.

Indywidualny wktad:
W pracy [p5] wykonatem wszystkie obliczenia analityczne i numeryczne jak i bylem glownym
autorem analizy wynikéw i tekstu publikacji.

Aktywnosé konferencyjna dotyczqca wynikéw pracy [p5]:

e W pazdzierniku 2017, na konferencji “FisMat* (International Center for Theoretical Physics,
Triest, Wlochy) wyglositem wyktad zatytulowany "Variational Schrieffer-Wolff transformation:
Mott physics at and far from equilibrium*

o We wrzedniu 2018, na konferencji “The New Generation in Strongly Correlated Electron Sys-
tems” (Donostia International Physics Center, San Sebastian, Hiszpania) wyglosilem wyktad
zatytutowany “Efficient variational approach to strongly correlated fermions at and far from
equilibrium”
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[p6] Sprzezenie pomiedzy ladunkowymi a spinowymi stopniami swobody w
okolicach dynamicznego przejsScia Motta

e Opracowanie metody wariacyjnej opisujacej unitarng ewolucje w nieréwnowagowym modelu
Hubbarda na bardzo dtugich skalach czasowych.

e Analiza sprzezenia tadunkowych i spinowych stopni swobody wokol dynamicznego przejscia
Motta.

e Sugestia istnienia dynamicznego przejscia typu crossover w spinowym sektorze na skutek nagtej
i silnej zmiany oddziatywania.

W ostatnim czasie eksperymenty spektroskopowe zalezne od czasu (miedzy innymi typu pump and
probe) maja coraz wieksze znaczenie w badaniu i kontroli materialow silnie skorelowanych fermionow
[49]. Daja one dostep do nowych informacji na temat dynamicznych wlasciwosci tych uktadow poza
mozliwo$ciami konwencjonalnej czasowo-niezaleznej spektroskopii, np. na temat przejs¢ fazowych na
ultrakrotkich skalach czasowych. Obecne nieréwnowagowe badania skorelowanych fermionéw sku-
piaja sie glownie wokol trzech trendow: (i) spektroskopii rozdzielezej w czasie bedacej selektywna
sonda dla konkretnych stopni swobody (np. [50]); (#) nieréwnowagowego selektywnego wzmocnie-
nia konkretnych uporzadkowan lub realizacji dtugo zyjacych metastabilnych stanow (np. [51]); ()
dynamicznego indukowania egzotycznych oddzialywari w ramach inzynierii Floqueta w periodycznie
wzbudzanych ukladach (np. [I3]). Techniki i rozwazane problemy mierza sie jednakze z krytycznymi
wyzwaniami, takimi jak rozwo6j zaréwno aparatu do dokladnych pomiaréw eksperymentalnych jak i
efektywnych numerycznych metod opisu czasowej ewolucji uktadow.

W kontekscie ogdlnych rozwazan teoretycznych bardzo interesujacym problemem okazalo si¢ ba-
danie nier6wnowagowego (z zalezna od czasu amplituda oddziatlywania) modelu Hubbarda,

HO =V Y ey, + U)X mgn 2
(ij),o i

Poczatkowo zadanym pytaniem w pionierskiej pracy [14] byto to o charakter unitarnej ewolucji w tym
modelu jezeli wielkos¢ oddziatywania z poczatkowej Uy = 0 zostanie gwaltownie zwiekszona do kon-
cowej Uy > 0. Autorzy za pomocg metody dynamicznego pola sredniego uogélnionego do czasowej
domeny, znalezli istnienie ostrej zmiany charakterystyk (np. liczby podwojnych obsadzen) dla pew-
nej krytycznej wartosci Uy. Zjawisko to, pomimo mozliwosci symulowania jedynie krétkich czasow
ewolucji, posiada znamiona dynamicznego przejscia fazowego. Ta obserwacja sugeruje brak termali-
zacji modelu, gdyz mozliwa temperatura osiggnieta na skutek gwaltownego dostarczenia energii do
uktadu jest duzo wyzsza niz krytyczny punkt koricowy przejscia Motta w rownowadze na diagramie
temperatura vs oddziatywanie [10]. Jednakze, pézniejsze badania prostsza metoda [52], bioraca pod
uwage tylko tadunkowe stopnie swobody, zasugerowaly, iz przejécie jest adiabatycznie potaczone z
rownowagowym przejsciem Motta [53]. Stanowi to istotny argument, ze odkryta anomalia [14] jest
prawdziwym dynamicznym przejSciem fazowym.

W pracy [p6] postanowilismy poglebi¢ wiedze na temat tego zjawiska. W tym celu rozszerzylismy
funkcje wariacyjna opracowana w pracy [p5] do sytuacji nier6wnowagowej,

[w(t) =uU(e(t). @) | valt)) (21)

gdzie | ¥ (t)) jest czasowo zalezna funkcja falowa Gutzwillera [52] i

L{(e(t), e*(t)) = exp Z (e(t)P2oTijP11 — 6*(75)1311TijP20) ; (22)
(ij)
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Rysunek 8: (Lewy panel) Srednia liczba podwojnych obsadzeri po gwaltownej zmianie oddzialywania
zup = 0.5 do uy dla [¥(t)) (czerwona ciagta linia) i dla poréwnania dla |1)¢(t)) (zielona ciggla linia).
Rownowagowa liczba podwojnych obsadzen otrzymana z pomoca |V(t)) wraz z przejsciem Motta
W UMotteq jeSt zaznaczona przerywang czerwong linia. (Prawy panel) Srednia amplituda oddziaty-
wania spinowego (Jg,, czerwona ciagla linia) razem z zakresem fluktuacji w czasie zaznaczonym na
szaro. Dla poréwnania zaznaczona jest rowniez rownowagowa warto$¢ oddziatywania spinowego (Jgq,
niebieska przerywana linia).

T => U(ciT »Cio + c;r »Cio).- Dynamika modelu jest okreslona przez punkt siodlowy dziatania

S = /dt(\ll(t) u% —H() | T(E). (23)

Tutaj zasada wariacyjna rozszerzona do czasowej domeny moéwi, iz chcemy aby dla kazdego momentu
czasu wariacyjna funkcja falowa byta jak najblizej prawdziwego rozwiazania. W konsekwencji nalezy
rozwigzaé réwnania Fulera-Lagrangea dla parametréw wariacyjnych e i tych definiujacych funkcje
falowa Gutzwillera.

Opracowana metoda, dzieki relatywnie matej ztozonosci numerycznej, pozwolita na zbadanie uni-
tarnej ewolucji po gwaltownej zmianie oddzialywania w modelu Hubbarda na praktycznie arbitralnie
dtugiej skali czasowej przy przejrzystym uwzglednieniu dynamiki zaréwno tadunkowych (kontrolowa-
nych przez dynamike wspotczynnikow Gutzwillera) jak i spinowych (kontrolowanych przez dynamike
€) stopni swobody. Podobnie jak to pokazala czasowo zalezna metoda dynamicznego pola sred-
niego dla pewnej krytycznej wartosci koncowej oddziatywania (uy = u.) otrzymalismy dynamiczne
przejécie Motta, kiedy uktad bardzo szybko relaksuje do metastabilnego stanu charakteryzujacego
sie bardzo ograniczona $rednia liczba podwojnych obsadzen (zobacz czerwona nieprzerywana linie
na lewym panelu Rys. . UzylisSmy tutaj zredukowanych jednostek, u = U/8Ty i 7 = V/8Tp,
gdzie Ty = 8V/3w. Nasza metoda dodatkowo pozwolita na analize wartosci spinowego oddziatywa-
nia wymiennego, ktorego warto$¢ srednia przedstawia prawy panel Rys. [§] Doktadnie dla wartosci
konicowego oddzialywania uy = u. oscylacje calkowicie zanikaja a warto$¢ oddzialywania spinowego
wynosi J. = 472 /u., gdzie T jest odpowiednio przeskalowana calka przeskoku do tych samych jedno-
stek, w ktorych okreslone jest u.. Jest to zaskakujacy wynik gdyz taka forme funkcyjna w zaleznosci
od wartosci oddzialywania u ma izolator Motta w réwnowadze. Otrzymany wynik wskazuje, iz
metastabilny stan osiaggniety po szybkiej relaksacji dla koncowej wartosci oddziatywania u. ma zna-
miona réwnowagowego stanu izolatora Motta, ktéry jednakze osiggalny jest dla mniejszej wartosci
oddziatywan.

Dos¢ nieoczekiwanie, dla bardzo duzych wartosci koricowego oddzialywania (w otoczeniu wy)
otrzymaliSmy charakterystyki dotyczace $redniej liczby podwojnych obsadzen (zobacz lewy panel
Rys. bardzo przypominajace dynamiczne przejécie Motta. Na wykresie éredniej wartosci oddzia-
lywania spinowego (prawy panel rys. |8) widaé, ze u, jest poprzedzony przez do$é¢ gwaltowna zmiane
znaku Jg, z antyferromagnetycznego na ferromagnetyczny sugerujac silny zwigzek przejscia ze spino-
wymi stopniami swobody. W celu zbadania natury dynamicznego przejscia dla u, przeprowadziliémy
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Rysunek 9: (a) Spektrum czeSci rzeczywistej parametru e wzgledem koncowego oddziatywania u.
Zaznaczone czestosci maja nastepujaca strukture, wy p = nwy + kwy i Q) , = n(wy —wy) + 2kwy.
Ewolucja w czasie parametréw wariacyjnych Gutzwillera ¢y oy (2), parametfu €(t) jak iliczby podwoj-
nych obsadzen d(t) dla (b) dynamicznego przejscia Motta w uf = u. i (c) dynamicznego przejscia
typu crossover w ug = .

analize¢ Fouriera dynamiki parametru e (zobacz Rys. @a) Dla dynamicznego przejscia Motta w u,
wiekszo$¢ modow staje sie miekka znamionujac charakter prawdziwego przejscia fazowego. Okazuje
sie, iz roéwniez przejsciu w u, towarzyszy miekki mod. Dodatkowo dynamika parametréw wariacyj-
nych jak i podwdjnych obsadzen charakteryzuje sie podobna relaksacja zaréwno dla dynamicznego
przejscia Motta (zobacz Rys. [9p) jak i przejscia w u, (zobacz Rys. [9¢). Pomimo tych podobieristw
doktadna analiza struktury modoéw wykazata, iz anomalie w u, nie maja Zrédta w jednym modzie
a sg spowodowane przecieciem dwoch réznych modow, 111 Q’L_l (Rys. @a) w zerze. 7 tego po-
wodu anomalia w postquenchowej dynamice uktadu w u, zostata scharakteryzowana jako dynamiczne
przejscie typu crossover, powiazane z gwaltowng zmiang wartosci i znaku oddzialywania spinowego.

Indywidualny wktad:
W pracy [p6] wykonatem wszystkie obliczenia analityczne i numeryczne jak i bylem glownym
autorem analizy wynikéw i tekstu publikacji.

Aktywnosé konferencyjna dotyczqca wynikow pracy [p6]:

e We wrzesniu 2019, na konferencji “45 Zjazd Fizykéw Polskich” w Krakowie na zaprosze-
nie organizatora (J. Spalek) wyglositem wyklad zatytutowany “Correlated fermions out-of-
equilibrium”.

e W pazdzierniku 2017, na konferencji “FisMat* (International Center for Theoretical Physics,
Triest, Wlochy) wyglositem wyktad zatytulowany ”Variational Schrieffer-Wolff transformation:
Mott physics at and out of equilibrium*

o We wrze$niu 2018, na konferencji “The New Generation in Strongly Correlated Electron Sys-
tems” (Donostia International Physics Center, San Sebastian, Hiszpania) wyglositem wyktad
zatytutowany “Efficient variational approach to strongly correlated fermions at and far from
equilibrium”
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[P7] Wyjasnienie zjawiska rezonansowej absorpcji energii przez periodycznie
wzbudzany izolator Motta

e Periodyczna modulacja oddzialywania w izolatorze Motta sprzega pasma Hubbarda w podobny
sposob jak klasyczne pole dwu-poziomowy atom.

e Mechanizm prowadzacy do rezonansowej absorpcji energii wystepuje juz w dimerze Hubbarda
i ma wielofotonowsa nature.

Wiekszos¢ problemoéw nieréwnowagowych, dotyczacych uktadéw ze zmiennymi w czasie mikro-
skopowymi parametrami, wymaga zlozonych obliczenn numerycznych pozwalajacych doktadnie $le-
dzi¢ charakterystyki takie jak np. energia catkowita. Zagadnienie nieco si¢ upraszcza, gdy uktady
sa modulowane periodycznie. W tych przypadkach z pomoca przychodzi perturbacyjne podejscie
bazujace na teorii Floqueta. Mianowicie dla periodycznie modulowanych uktadéw nieuniknione grza-
nie jest powstrzymane na stosunkowo dlugiej skali czasowej, na ktérej uktad jest opisywalny przez
czasowo-niezalezny model efektywny [16, [I7]. Poprawnosé¢ takiego opisu zostata potwierdzona w eks-
perymentach na zimnych gazach atomowych w sieciach optycznych [12], [54]. Jednakze istnieja pewne
charakterystyczne czesto$ci modulowania, dla ktérych nastepuje szybka absorpcja energii a podejscie
perturbacyjne bazujace na teorii Floqueta sie zatamuje.

W pracy [15] odkryto, iz nieréwnowagowy model Hubbarda [model w réwnaniu ] na nieskon-
czenie wymiarowej sieci z periodycznie modulowana wartoscia oddziatywania, U(t) = Uy + dU sin wt
przejawia rezonansows, absorpcje energii dla czestosci modulacji w przyblizeniu bedacych podwielo-
krotnosciami wartosci redniej amplitudy oddziatywania, wg ~ Uy/n gdzie n € Z. Jednakze, w pracy
[15] zabrakto precyzyjnego zrozumienia mikroskopowego mechanizmu prowadzacego do zaobserwo-
wanego w symulacji zjawiska. W celu lepszego zrozumienia tego problemu w pracy [p7] zbadalismy
nature zjawiska gwaltownej absorpcji energii w izolatorze Motta.

Za pomocy rownowagowej teorii zaburzen wzgledem matego parametru V /Uy otrzymalismy naste-
pujaca strukture modelu w wysokoenergetycznej (z podwojnymi obsadzeniami) i niskoenergetycznej

(a) Hubbard Two-site Harmonic (b)
model Hubbard model trap
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Rysunek 10: (a) Schematyczna wizualizacja skali energii w modelu Hubbarda, dwu-weztowym modelu
Hubbarda i w dwu poziomowej putapce harmonicznej. (b) Maksymalna energia zaabsorbowana przez

dimer Hubbarda w czasie tUy < 500 wzgledem czestosci modulacji oddziatlywania w dla V/Uy = 0.1
i dwoch wartosci amplitudy modulacji U/Uy = {0.5,0.2}.

o

Resonant driving

26



(bez podwojnych obsadzeri) podprzestrzeni,

‘éj (1 6Usmwt) Z J V[}SU sin wt Z

(ij)
H = , 24
V5U Sin wi Z r (6Usmwt ) Z J ( )

gdzie q]]i% P11 TS P ~ —48S; - S;, JJ PQOT Py 1 T3 = ZJ(CLCJU + c}acig). Indeksy L 1
H odnosza sie odpowiednio do niskoenergetycznej (low energy) 1 wysokoenergetycznej (high-energy)
podprzestrzeni. Otrzymana perturbacyjna struktura modelu w tychze podprzestrzeniach sugeruje,
iz modulacja oddziatywania sprzega pasma Hubbarda podobnie jak klasyczne pole elektryczne o po-
przecznej i podtuznej sktadowej sprzega sie do standéw dwupoziomowego atomu (poréwnaj z Rys).
Ta druga sytuacja jest do§¢ dobrze znana w kwantowej optyce i opisana jest przez model Rabiego,

1
Hp = 5(QO +Q, sinwt) 0z + Qy sinwt oy, (25)

gdzie 0,4 . s3 macierzami Pauliego, €y jest réznicg energii miedzy poziomami atomu, a € i €,
sa odpowiednio poprzecznymi i podtuznymi sktadowymi klasycznego pola. Dodatkowo w pracy
[p7] wykazaliSmy réwnowaznos¢ miedzy modelem Rabiego a rozwazanym nieréwnowagowym mo-
delem Hubbarda na dwoch wezlach z nastepujaca parametryzacja Qo = —/U§ + 16V?2, Q, = 5%%,
Q, = —2%%. Na podobieristwo pomiedzy periodycznie wzbudzanym izolatorem Motta i dwu-
poziomowym atomem sprzezonym z klasycznym polem wskazuje fakt, iz jak pokazaliémy nieréw-
nowagowy dimer Hubbarda jest rownowazny z modelem Rabiego, i prowadzi do praktycznie takiego
samego rezonansowego zachowania dla czestosci wr ~ Up/n gdzie n € Z (Rys. b) jak to ma
miejsce w przypadku izolatora Motta [I5]. W celu doktadniejszej interpretacji natury rezonansow
w wzbudzanym izolatorze Motta w nastepnej kolejnosci skupiliSmy sie na analizie dimeru Hubbarda
(materiaty dodatkowe w pracy [p7]) w ramach popularnego przyblizenia Rotating Wave Approzima-
tion (RWA).

Przyblizenie RWA dla modelu Rabiego jedynie z polem poprzecznym przewiduje rezonansowe za-
chowanie gdy czestos¢ w jest zsynchronizowana z €2y co prowadzi do obsadzenia wysoko-energetycznego
poziomu (HEL - high energy level) zgodnie z prawdopodobienstwem

PHEL(t) = SiDQ(QRt/2> (26)

gdzie Qr = Q, jest czestoscia Rabiego. Dla silnego pola Q,/Q¢ > 1 w rozwiazaniu modelu
spodziewane sg réwniez, nieuchwytne w przyblizeniu RWA, wielofotonowe procesy o strukturze
w® = Qy/(2p + 1), gdzie p € {1,2,3,...}. Jednakze, gdy Q, < Qo, tak jak ma sic to w przy-
padku dimeru Hubbarda, jedynie jednofotonowy (p = 0) rezonans manifestuje sie na skali czasowej
odpowiadajacej symulacji z pracy [15].

7 drugiej strony istnienie znacznej amplitudy podtuznej komponenty pola prowadzi do nowych
wielofotonowych rezonanséow o strukturze w = /(1 + k), gdzie ponownie k € {1,2,3,...} [55] 6.
Zapis 1 + k oznacza, iz wielofotonowe rezonanse maja charakter jednofotonowy w polu poprzecznym
i jedno, badz wielofotonowy charakter w polu podtuznym. Znaczna warto$¢ podtuznej komponenty
pola w dimerze Hubbarda Qg < 0, < 2, sugeruje jej kluczows role w tworzeniu sie rezonanséw wi-
docznych na Rys. [I0b. W przyblizeniu RWA czestosé Rabiego dla jednego fotonu z pola poprzecznego
i k-fotonow z pola podtuznego ma postaé [55] [56],

Qr = |QxJk(Qz(k+1)/QO)|7 (27)

gdzie Jj jest funkcja Bessela k-tego rzedu. Na Rysunku [11] pokazaliSmy znakomita zgodnosé prawdo-
podobienstwa Pgrr wynikajacego ze wspomnianej konkretnej wielofotonowej natury rezonanséow z
Rysunku z doktadnym numerycznie rozwiazaniem dla trzech kolejnych rezonanséw. Nasza pelna
analiza problemu stanowi solidne potwierdzenie interpretacji, iz periodycznie modulowane oddzia-
lywanie dla izolatora Mott’a sprzega pasma Hubbarda jak klasyczne pole z poprzeczng i podtuzng
komponenta sprzega poziomy atomu.
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Rysunek 11: Numerycznie doktadna i analityczna w przyblizeniu RWA czasowa ewolucja rezonan-
sowego prawdopodobienistwa obsadzenia wysoko-energetycznego poziomu (HEL high-energy level) w
dimerze Hubbarda.

Dzieki dogtebnemu zrozumieniu natury rezonansowej absorpcji energii w modelu Hubbarda za-
proponowali$émy inny uktad skorelowanych fermionéw, w ktéorym mozna zaobserwowaé te sama fi-
zyke. Mianowicie, okazuje sie, iz ultra zimne fermiony w jednowymiarowej putapce harmoniczne;j
kontaktowo oddzialujgce z periodycznie modulowana amplituda, rowniez przejawiaja wielofotonowa
absorpcje o tej samej strukturze (Rys. ), co zostato udowodnione w dokltadnej symulacji nume-
rycznej.

Indywidualny wktad:

Praca [p7] w sposob przejrzysty dzieli sie¢ na dwie czesci: (i) rozwazania dotyczace izolatora
Motta, dimeru Hubbarda i wielofotonowej natury obserwowanych w tych ukladach rezonansow i (i)
symulacja kilku fermionéw w putapce harmonicznej. W tej perspektywie jestem autorem czesci (1)
dotyczacej izolatora Motta i dimeru Hubbarda. Pomyst hipotezy badawczej jest wynikiem wspodlnej
dyskusji. Bylem réwniez gléwnym autorem tekstu publikacji za wyjatkiem czesci dotyczacej kilku
fermionéw w putapce harmonicznej.

Aktywnosé konferencyjna dotyczqgca wynikéw pracy [p7):

e We wrzesniu 2019, na konferencji “45 Zjazd Fizykoéw Polskich” w Krakowie na zaproszenie orga-
nizatora (J. Spatek) wyglositem wyktad zatytutowany “Correlated fermions out-of-equilibrium”.
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4.3.5 Podsumowanie

W cyklu prac [p1l-p7] skladajacych sie na osiagniecie naukowe, rozwazatem rownowagowe i nie-
rownowagowe wtasciwosci uktadéw skorelowanych fermionéw. Szczegolny nacisk zostat potozony na
badanie rownowagowych faz o ztamanej symetrii i przej$¢ pomiedzy nimi [p1-p5] jak i nieréwnowa-
gowych zjawisk prowadzacych do ostrych zmian charakteru ewolucji uktadu takich jak dynamiczne
przejscie fazowe, przejscie typu crossover czy rezonansoéw wielofotonowych [p6-p7]. Z jednej strony
w czesci prac kluczowym osiggnieciem byto rozwiniecie badz opracowanie nowej metody numeryczne;j
do badania danego typu zjawisk [p4-p6]. Z drugiej strony w innej czesci prac skupitem sie raczej
na doglebnej analizie mikroskopowych mechanizméw prowadzacych do pojawienia sie magnetyzmu
[P1-p3] czy rezonansowej absorpcji energii w periodycznie modulowanym izolatorze Motta [p7].

Przedstawione badania teoretyczne moga przyczynic sie do lepszego poznania wlasciwosci bardzo
konkretnych materiatléw badanych eksperymentalnie. Na tym polu najwiekszym moim osiagnieciem
jest zaproponowanie mechanizmu przejscia ferromagnetyk-antyferromagnetyk [p1] zaobserwowanego
w LaCrGes [3], 28], odkrycie zrodta przestrzennej modulacji magnetyzacji w LasCoaGes [p2], zapro-
ponowanie orbitalnej selektywnosci f-elektronéw w USby [p3] pdzniej niezaleznie zaobserwowanej
w dwoch eksperymentach [37, 38] jak i wyjasnienie otwierania sie przerwy pasmowej w SmBg jezeli
realizuje on stan topologicznego izolatora Kondo [p4].
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5 Informacja o wykazywaniu sie istotng aktywnoscig naukowsa reali-
zowang w wiecej niz jednej uczelni, instytucji naukowej lub insty-
tucji kultury, w szczegdblnosci zagranicznej

e Uniwersytet Jagielloniski, Krakow

— 1/10/2011 - 30/09/2015: studia doktoranckie pod kierunkiem prof. Jozefa Spatka (pro-
motor pomocniczy: dr. Jan Kaczmarczyk). W trakcie studiow prowadzitem teoretyczne
badania:

a) nad rozwinieciem metody DE-GWF' do opisu nadprzewodnictwa w modelu sieci An-
dersona

b) ferromagnetyzmu i punktow krytycznych w UGes

c¢) wiasciwosci He? w polu magnetycznym

d) termoelektrycznych wlasciwosci w nadprzewodzacych zlaczach tunelowych w tym na

bazie grafenu

— 1/10/2015 - 31/10/2015: staz podoktorski w grupie prof. J. Spatka. W trakcie stazu
badatem wtasciwosci stanu nadprzewodzacego realizowanego w modelu sieci Andersona

e Institute of Science and Technology (IST Austria), Klosterneuburg, Austria

— 24/11/2014 - 7/12/2014: staz naukowy podczas ktorego z dr. J. Kaczmarczykiem praco-
walismy nad formulacjg metody DE-GWF do stanu normalnego w modelu sieci Andersona

— 12/01/2015 - 24/01/2015: staz naukowy podczas ktorego z dr. J. Kaczmarczykiem pra-
cowalismy nad formulacja metody DE-GWF do stanu nadprzewodzacego w modelu sieci
Andersona

e International School for Advanced Studies (SISSA), Triest, Wtochy

— 1/11/2015 - 31/10/2017: realizacja projektu Non-equilibrium dynamics of strongly corre-
lated fermions with the use of the Gutzwiller wave function w ramach programu MOBIL-
NOSC PLUS w grupie prof. Michele Fabrizio. W tym czasie prowadzitem teoretyczne
badania:

a) nad rozwinieciem czasowo zaleznej metody przyblizenia Gutzwillera aby uwzgledniata
wysokoenergetyczne kwantowe fluktuacje.

b) stanu topologicznego izolatora Kondo

c¢) stanu nadprzewodzacego w modelu Hubbarda

e Miedzynarodowe Centrum Badawcze MagTop, Instytut Fizyki Polskiej Akademii Nauk, War-
szawa,

— 1/11/2017 - obecnie: Adiunkt w grupie prof. Tomasza Dietla. W czasie zatrudnienia w
MagTopie prowadze teoretyczne badania:

a) stanow topologicznych w krystalicznym topologicznym izolatorze w klasie materiatow
SnTe.

b) nad wykorzystaniem faz geometrycznych do obliczeri kwantowych na defektach zlo-
kalizowanych w polprzewodnikach charakteryzujacych sie¢ efektywnym spinem 3/2 w
obecnosci wneki QED.

¢) mechanizméw prowadzacych do przemian miedzy ferromagnetyzmem a antyferroma-
gnetyzmem w skorelowanych metalach

d) nieréwnowagowych wlasciwosci skorelowanych uktadéw fermionowych
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6 Informacja o osiggnieciach dydaktycznych, organizacyjnych oraz
popularyzujacych nauke

6.1 Dydaktyka
e Instytut Fizyki Polskiej Akademii Nauk, Warszawa

— semestr zimowy 2020/2021: prowadzitlem w jezyku angielskim wyklad monograficzny
dla doktorantéow w Instytucie Fizyki PAN (Warszawa) o tytule “Condensed Matter
Theory” w wymiarze 30h

— semestr zimowy 2018/2019: prowadzitlem w jezyku angielskim wyklad monograficzny
dla doktorantow w Instytucie Fizyki PAN (Warszawa) o tytule “Condensed Matter The-
ory” w wymiarze 30h
Plan wykladu mozna znalezé na |http://www.ifpan.edu.pl/msdifpan/wyklady2018_
19/Condensed_matter_theory_winter_2018—19.pdf ]

e Uniwersytet Jagielloniski, Krakow
— 1-31/07/2015 - bytem opiekunem miesiecznej praktyki wakacyjnej studenta trzeciego roku
fizyki
— semestr letni 2014: bytem tutorem na pierwszej pracowni fizycznej w wymiarze 45h

— semestr zimowy 2013/2014: prowadzitem ¢wiczenia do wyktadu “Fizyka” dla kierunku
Geologia na UJ w wymiarze 30h

— semestr zimowy 2012/2013: prowadzitem ¢wiczenia do wyktadu “Fizyka” dla kierunku
Geologia na UJ w wymiarze 30h

— rok akademicki 2011,/2012 i 2012/2013: wspolprowadzitem zajecia z ramienia Uniwersy-
tetu Jagielloniskiego przygotowujace do olimpiady fizycznej uczniéw liceow. Nasi pod-
opieczni dochodzili do finatéw jak i stawali sie laureatami krajowej olimpiady z fizyki i
astronomii.

— 1-31/07/2011 - bytem opiekunem miesiecznej praktyki wakacyjnej studentki trzeciego roku
fizyki
6.2 Organizacja konferencji

e 05/01/2018 jednodniowa konferencja naukowa “Symposium on the physics of Majorana bound
states”, Warszawa, Polska - wraz z prof. A. Wisniewskim bytem odpowiedzialny za techniczne
aspekty organizacji konferencji

e 22-26/09/2014 konferencja “From spins to Cooper pairs: New physics of the spins”, Zakopane,
Polska - bytem cztonkiem lokalnego komitetu organizacyjnego

e 7-12/10/2013 konferencja “XVI Narodowej Konferencji Nadprzewodnictwa” Zakopane, Polska
- bytem cztonkiem lokalnego komitetu organizacyjnego

6.3 Popularyzacja nauki

e 23/10/2010 - bralem udzial w organizacji Matopolskiej Nocy Naukowcow

e 14-16/05/2009 - bratem udzial w organizacji Festiwalu Nauki w Krakowie
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Inne informacje dotyczace kariery zawodowej wnioskodawcy

Kroétki opis prac opublikowanych po doktoracie nie bedacych czescia osig-
gniecia naukowego

M. M. Wysokinski, J. Kaczmarczyk, Journal of Physics: Condensed Matter 29, 085604
(2017), Unconventional superconductivity in generalized Hubbard model: Role of electron-hole
symmetry breaking terms

W pracy badalismy wplyw tamigcego symetrie czastka-dziura oddziatywania tadunek-wiazanie
na wlasciwosci niestabilnosci nadprzewodzacej w modelu Hubbarda na sieci kwadratowej. Am-
plituda, K tego oddziatywania nawet dla najblizszych sasiadéw jest uznana za znacznie mniejsza
od tej parametryzujacej oddzialywanie Hubbarda, U i stad czesto zaniedbywana. Jednakze w
wypadku gdy amplituda U jest znacznie wieksza niz catka przeskoku do najblizszych sasiadow
t, jest prawdopodobne, iz amplituda K choé¢ mata w stosunku do U i ¢, bedzie poréwnywalna z
calka przeskoku do drugich sasiadow ¢/, ktora rowniez tamie symetrie czastka-dziura. W konse-
kwencji obydwa wyrazy, przeskok do drugich sasiadéw jak i oddzialywanie tadunek - wiazanie
moga mie¢ istotny wptyw na asymetrie stanu nadprzewodzacego ze wzgledu na domieszkowanie.

W naszej pracy zbadaliSmy ten problem analizujac metoda DE-GWF wtasciwosci nadprzewo-
dzacego stanu w domieszkowanym modelu Hubbarda w zaleznosci od wspomnianych wyrazéw
tamiacych symetrie czastka-dziura na sieci kwadratowej. Otrzymane wyniki pokazaty, iz wpltyw
na asymetrie przerwy kazdego z wyrazéw oddzielnie dla badanego mechanizmu nadprzewod-
nictwa jest przeciwny. Mianowicie niezerowy parametr ¢’ prowadzi do wickszej przerwy dla
dziurowego domieszkowania, podczas gdy K # 0 do wieckszej przerwy dla elektronowego do-
mieszkowania. Potlaczony efekt obydwu wyrazéw jednakze prowadzi do wiekszej przerwy w
obszarze domieszkowania dziurowego i znacznej asymetrii w funkcji domieszkowania. W celu
dodatkowej charakteryzacji otrzymanego stanu nadprzewodzacego w zaleznosci od domieszko-
wania zbadaliémy do jakiego stopnia analizowana symetria d jest zgodna z typowo spodziewana
dla modelu Hubbarda symetria d,2_,2. Otrzymalismy, iz daleko zasiggowe korelacje nadprze-
wodzace powoduja znaczne odejscie od symetrii dy2_ 2.

W. Brzezicki, M. M. Wysokinski, T. Hyart, Physical Review B: Rapid Communication 100,
121107 (2019), Topological properties of multilayers and surface steps in the SnTe material class

W naszej pracy doglebnie zbadalismy wtasciwosci nisko-energetycznych standéw pojawiajacych
sie na atomowych schodkach obecnych na powierzchni topologicznego izolatora krystalicznego
Sny_,Pb,Te;_,Se,. Wykorzystujac znalezione przyblizone symetrie w tej strukturze skonstru-
owalismy topologiczne niezmienniki, takie jak lustrzane i spinowe numery Cherna. Na ich pod-
stawie pokazaliSmy ze na schodku pojawiaja sie stany brzegowe gdy po obu stronach schodka
niezmienniki sa rézne. Ze wzgledu na to, iz wspomniane stany prowadza do znacznej gesto-
$ci stanéw, uklad jest podatny na rézne typy niestabilnosci. W naszej pracy rozwazyliSmy
ferromagnetyzm jako realistyczng mozliwosé. Pokazalismy, iz magnetyczne $ciany domenowe
powoduja pojawienie sie niskoenergetycznych stanéw zwigzanych poniewaz regiony z przeciwna
magnetyzacja sa topologicznie rézne w obecnodci niesymorficznej chiralnej i lustrzanej symetrii.
Otrzymane wyniki pozwalaja na potencjalne wyjasnienie obserwacji zero-napieciowego piku w
przewodnosci w rozwazanej klasie materialow [Mazur et al., Phys. Rev. B 100, 041408(R)
(2019)].

M. M. Wysokinski, M. Plodzieri, M. Trif, Physical Review B: Letter 104, L041402 (2021),
Berry phase induced entanglement of hole-spin qubits in a microwave cavity

W naszej pracy badalismy potencjal dziur o efektywnym spinie 3/2 zlokalizowanych w struktu-
rach potprzewodnikowych do odpornych na szum obliczeri kwantowych. Doktadnie, rozwazyli-
smy dwie dziury oddziatujace ze wspolnym polem fotonowym pochodzacym z wneki mikrofa-

36



7.2

7.3

lowej. Dziura o spinie 3/2 moze by¢ wykorzystana do obliczen kwantowych zaréwno na rozsz-
czepionym przez pole magnetyczne spektrum jak i na zdegenerowanych dubletach Kramersa w
obecnosci jedynie pola elektrycznego. W tym drugim przypadku operacji dokonuje wygenero-
wana przez zmienne w czasie pole elektryczne, nie-Abelowa faza Berryego. Choé¢ w zalozeniach
jest to bardzo efektywny i energetycznie nie wymagajacy sposéb wykonywania kwantowych
obliczen z powodu braku koniecznosci uzycia pola magnetycznego, odczyt takiego qubitu jest
niemozliwy w ramach tradycyjnych metod spektroskopowych. W naszej pracy zaproponowali-
$my nowy sposob odczytu rozwazanego qubitu. PokazaliSmy, iz w obecnosci mikrofalowej wneki
nie-Abelowa faza Berryego wdrukowywuje sie w pole fotonowe poprzez zalezne od poczatkowej
konfiguracji qubitu przesuniecie czestosci co pozwala na odczyt qubitu. Dodatkowo pokazali-
$my, iz nie-Abelowe fazy Berryego dwoch niezaleznie manipulowanych dziur oddziatujg ze soba
dzieki wspolnemu polu fotonowemu co pozwala na ich splatanie. PokazaliSmy, iz opracowana
przez nas metoda splatania dzieki geometrycznej naturze jest bardziej odporna na szumy niz
w przypadku konwencjonalnych, nie-geometrycznych implementacji.

Nagrody, stypendia i granty naukowe

2019: 3-letnie (2020-2022) stypendium Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego w Polsce dla
wybitnych mtodych naukowcow
https://wuw.gov.pl/attachment/29cf556e-78£0-452e-a624-dae2c57db3db

2017: nagroda START Fundacji na Rzecz Nauki Polskiej (FNP) dla mltodych, utalentowanych
naukowcow w Polsce
https://www.fnp.org.pl/laureaci-start-2017/

2017: wygrana grantu Narodowego Centrum Nauki SONATINA 1; drugie miejsce w panelu ST
- Nauki Sciste i Techniczne. Zrezygnowalem z realizacji grantu gdyz z przyczyn formalnych
nie mozna go byto taczyé¢ z pozycja adiunkta (ktora w tym samym czasie wygratem) w Mie-
dzynarodowym Centrum Badawczym MagTop finansowanego przez Fundacje na Rzecz Nauki
Polskiej.

https://ncn.gov.pl/konkursy/wyniki/2017-08-03-sonatinal

2015: wygrana grantu “MOBILNOSC PLUS” Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa Wyzszego;
9 miejsce na lidcie rankingowej obejmujacej wszystkie dziedziny nauki. W ramach realizacji
grantu przez dwa lata 1/11/2015-31/10/2017 prowadzitem badania w International School for
Advanced Studies w Triescie, Wtochy
https://www.gov.pl/documents/1068557/1069061/Laureaci_IV_edycji_Mobilno}C5%9Bcil.
Plus.pdf/555893c7-1abl-f6c9-6d3a-e331500bbf7e

2012: 3-letnie (2013-2015) stypendium “DOCTUS - Matopolski fundusz stypendialny dla dok-
torantéw” Maltopolskiego Centrum Przedsiebiorczosci z siedzibg w Krakowie.

Wystapienia konferencyjne i seminaryjne

7.3.1 Wystapienia zaproszone

1. 10/05/2019 “Quantum Ferromagnetism and Related Phenomena”, Max Planck Institute for

Complex Systems, Drezno, Niemcy. Na zaproszenie organizatoréw D. Belitz, M. Brando, A.
Huxley wyglositem wyktad Two-channel Stoner mechanism for ferromagnetic/antiferromagnetic
phase transitions in metallic magnets

https://www.pks.mpg.de/qfm19

. 26/06/2019 “Superstripes 2019”, Ischia, Wlochy. Na zaproszenie organizatora A. Bianconi

wyglositem wyktad Two-channel Stoner mechanism for ferromagnetic/antiferromagnetic phase
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7.3.2
1.

10.

transitions in metallic magnets
https://www.superstripes.net/superstripes-2019/invited-speakers

17/09/2019 “45. Zjazd Fizykow Polskich”, Krakow, Polska. Na zaproszenie organizatorow
(m.in. prof. J. Spaltek) wyglositem wyktad Correlated fermions out-of-equilibrium
http://www.45zfp.uj.edu.pl/#/program/ksiazka-streszczen

18/09/2018 “From Spins to Cooper Pairs: Fundamental Aspects of Superconductivity”, Zako-
pane, Polska. Na zaproszenie organizatora prof. J. Spatka wyglositem wyktad Mechanisms of
phase transitions between ferro- and antiferro- magnetic orderings in itinerant d and f electron
materials

http://th-www.if .uj.edu.pl/ztms/eng/conference2018/speakers.php

8/06/2017 “Superstripes 20177, Ischia, Wlochy. Na zaproszenie organizatora A. Bianconi wy-
glositem wyktad Topological Kondo semi-metals
https://www.superstripes.net/superstripes-2017/confirmed-invited-speakers?start=
2

Wyktlady

12/12/2019 “Recent Developments in the Theory of Topological Systems”, Instytut Fizyki
UMCS, Lublin, Polska. Na konferencji wygtositem wyktad FElectrical control of entanglement
for spin 3/2

5/09/2018 “New Generations in Strongly Correlated Electron Systems 2018”, San Sebastian,
Hiszpania . Na konferencji wygtositem wyktad Efficient variational approach to strongly corre-
lated fermions at and far from equilibrium

2/10/2017 “FisMat 2017 Conference”, Triest, Wlochy. Na konferencji zorganizowanej w Inter-
national Center of Theoretical Physics wygtositem wyktad Variational Schrieffer-Wolff trans-
formation: Mott physics at and far from equilibrium

12/07/2016 “Condensed Matter in the City”, Londyn, Wielka Brytania. Na konferencji orga-
nizowanej przez Royal Holloway University of London wyglositem wyktad Correlation driven
failed topological Kondo insulators

29/09/2016 “New Generations in Strongly Correlated Electron Systems 20167, Triest, Wtochy.
Na konferencji wygtositem wyktad Many-body breakdown of the indirect gap in topological Kondo
insulators

7/07/2015 “20th International Conference on Magnetism”, Barcelona, Hiszpania. Na konferencji
wygtositem wyktad Classical and quantum criticalities in the itinerant ferromagnet UGea: A
macroscopic interpretation

25/09/2014 “From Spins to Cooper Pairs: New Physics of the Spins”, Zakopane, Polska. Na
konferencji wygtositem wyktad Microscopic model for ferromagnetism in UGes

23/11/2013 “Katowicko-Krakowskie Seminarium z Fizyki Ciata Stalego”, Krakow, Polska. Na
konferencji wygtositem wyklad Andreev processes in graphene

12/10/2013 “XVI National Conference on Superconductivity”, Zakopane, Polska. Na konferencji
wygtositem wyktad Seebeck effect in the graphene-superconductor junction

6/10/2011 “XVI Training Course in the Physics of Strongly Correlated Systems”, Vietri sul
Mare, Wtochy. Na warsztatach wyglositem wyktad Magnetization of liquid helium 3 within
SGA approach to Hubbard model: Comparison with experiment
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7.3.3 Plakaty

1.

10/2013 “XVI National Conference on Superconductivity”, Zakopane, Polska. Plakat pt. Dia-
grammatic expansion for the Gutzwiller wave function

09/2013 “Autumn School on Correlated Electrons: Emergent Phenomena in Correlated Matter”,
Jiilich, Niemcy. Plakat pt. Diagrammatic expansion for the Gutzwiller wave function

09/2012 “Autumn School on Correlated Electrons: from Models to Materials”, Jiilich, Niemcy.
Plakat pt. Thermoelectric effect in the normal conductor-superconductor junction: A BTK
approach

10/2011 “XVI Training Course in the Physics of Strongly Correlated Systems”, Vietri sul Mare,
Witochy. Plakat pt. Magnetic an thermodynamic properties of SGA mean-field approach to
Hubbard model: Application to liquid helium 3

7.3.4 Seminaria

1.

10.

26/04/2021 Ames Laboratory, USA; zapraszajacy: prof. P. Canfield; tytul: Antiferromagnetic
component due to orbital selective ferromagnetism in Las Cos Ges - seminarium online

19/10/2018 Instytut Fizyki, Uniwersytet Warszawski, Warszawa; zapraszajacy: prof. P. Jakub-
czyk; tytul: Numerically efficient variational methods to strongly correlated fermion systems at
and out of equilibrium

21/05/2018 Instytut Fizyki, Uniwersytet Jagielloniski, Krakow; zapraszajacy: prof. J. Spalek;
tytul: Efficient variational approach to strongly correlated fermions at and far from equilibrium

10/01/2018 Instytut Fizyki Polskiej Akademii Nauk, Warszawa; zapraszajacy: prof. A. Wi-
sniewski; tytul: Theoretical understanding of itinerant ferromagnetism in d and f electron
compounds.

14/12/2017 Instytut Fizyki Polskiej Akademii Nauk, Warszawa; zapraszajacy: prof. L. Cy-
winski; tytul: Efficient variational approach to strongly correlated fermions at and far from
equilibrium

10/02/2017 International School for Advanced Studies (SISSA), Trieste, Wlochy; tytul: Gut-

zwiller wave function based methods

28/11/2014 Institute of Science and Technology Austria; zapraszajacy: dr. J. Kaczmarczyk;
tytul: Magnetism of the heavy fermion compound UGes described on the basis of the Anderson
lattice model

14/10/2014 Instytut Fizyki, Uniwersytet Marii Curie Skltodowskiej; zapraszajacy prof. T. Do-
mariski; tutult: Microscopic mechanism for ferromagnetism in UGes

8/01/2014 Instytut Fizyki, Politechnika Wroctawska; zapraszajacy: prof. P. Machnikowski;
tytul: Andreev processes in the graphene based superconducting hybrid structures.

14/03/2013 Instytut Fizyki, Uniwersytet Warszawski; zapraszajacy: prof. J. Majewski; tutul:
Andreev processes in graphene-superconductor hybrid structures
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