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Recenzja
rozprawy doktorskiej pani mgr Gabrieli Wojtowicz
pt. "Extended Reservoir Approach for Quantum Transport and non-Markovian Dynamics"

Przedtozona rozprawa doktorska pt. ,Extended Reservoir Approach for Quantum Transport and
non-Markovian Dynamics” zostata przygotowana pod opiekg dra. hab. Marka Ramsa w Instytucie
Fizyki im. Mariana Smoluchowskiego na Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej
Uniwersytetu Jagiellonskiego. Tematyka dysertacji dotyczy badania wasnosci dynamicznych i
transportowych nanoskopowych uktadéw kwantowych dotgczonych do zewnetrznych elektrod
metalicznych. Badania tego typu uktadow sg prowadzone w wiodacych osrodkach naukowych na
Swiecie, a od strony teoretycznej wymagajg stosowania zaawansowanych metod numerycznych
w celu poprawnego uwzglednienia efektow wielociatowych. Niewatpliwie jednym z wazniejszych
narzedzi w tym kontekscie sg sieci tensorowe, ktore doskonale sprawdzajg sie w badaniu
wiasnosci fizycznych uktadow o zredukowanych wymiarach, a ich ostatnio rozwijane
implementacje pozwalajg rowniez symulowaé¢ nierdbwnowagowy transport kwantowy oraz
dynamike i zaleznosci czasowe zwigzane choc¢by z kwantowym wygaszaniem czy tez
periodycznym stymulowaniem uktadu. Problematyka niniejszej dysertacji dotyczy wiasnie tego
typu zagadnien. Gtownym celem rozprawy jest rozwiniecie odpowiednich metod i narzedzi
teoretycznych, zaimplementowanych w formalizmie sieci tensorowych, oraz przetestowanie ich
stabilnosci i efektywnosci w kontekscie kilku-weztowych uktadéw kwantowych dotaczonych ze
zewnetrznych elektrod. Mgr Wojtowicz w swojej rozprawie doktorskiej rozwija w szczego6lnosci
podejscie rozszerzonych rezerwuarow (ang. extended reservoir approach, ERA} do badania
nierownowagowych stanéw stacjonarnych oraz niemarkowowskiej dynamiki uktaddéw
nanoskopowych. Tego typu rozwazania wpisujg sie najbardziej aktualne trendy badawcze w
obszarze fizyki uktadéw kwantowych ciata statego, dlatego uwazam, ze wyniki przedstawione w
rozprawie majg duzg wartos¢ naukowg. Dysertacja oparta jest o0 monotematyczny cykl pieciu
artykutbw naukowych, opublikowanych w wiodacych miedzynarodowych czasopismach
fizycznych. Od strony formalnej rozprawa doktorska jest podzielona na dwie czesci - cze$é
pierwszg stanowi obszerne wprowadzenie do problematyki kwantowego transportu i dynamiki
uktaddéw kwantowych oraz omoéwienie metod badawczych stosowanych w rozprawie, natomiast
cze$¢ druga prezentuje gtowne wyniki uzyskane przez Doktorantke w formie zatgczonego cyklu
pieciu publikacji.

Czes$¢ pierwsza rozprawy doktorskiej sktada sie z szesciu rozdziatow, dwoéch dodatkow
oraz spisu publikacji. W pierwszym rozdziale przedstawiono hamiltonian modelowy badanych
uktadow, ktére sktadajg sie w ogolnosci z czesci centralnej dotgczonej poprzez ztgcza tunelowe
do dwoch zewnetrznych rezerwuaréw fermionowych, do ktérych przytozona jest rdznica
potencjatow. Jest to typowa geometria ukladu mezoskopowego, badanego przy pomocy
spektroskopii transportowej, w ktérej nanoskopowa cze$é centralna (wyspa, domieszka, kropka
kwantowa czy tez molekuta) jest tunelowo sprzezona do lewej i prawej elektrody. Za najprostszy,
a zarazem sztandarowy model tego typu, w ktérym korelacje odgrywajg istotng role, mozna uznaé



model Andersona opisujgcy domieszki magnetyczne w metalach oraz jego rozszerzenia na
nanoskopowe ztgcza tunelowe. W rozprawie rozpatrywano w szczego6lnosci modele
rezonansowe, ktore byly stosowane do testowania metod numerycznych, oraz ich kilkuweztowe
wersje z uwzglednieniem korelacji elektronowych. W pierwszym rozdziale czesci pierwszej
rozprawy omowiono réwniez ewolucje uktadu dla stanu czystego i mieszanego, przyblizenie
Borna i Markowa, a takze przedstawiono réwnanie Goriniego-Kossakowskiego-Sudarshana-
Lindblada opisujgce czasowa ewolucje kwantowego uktadu otwartego. Cho¢ pierwszy rozdziat
jest zatytutowany ,Transport kwantowy", niewiele w nim transportu za wyjatkiem definicji
operatora pradu. Natomiast witasciwe rdwnania transportowe przedstawiono w rozdziale
drugim, gdzie zdefiniowano odpowiednie funkcje Greena i podano formute Landauera dla
uktadow nieoddziatujgcych oraz formute Meira-Wingreena. Ta druga formuta opisuje transport
przez podwojne zigcza tunelowe, gdzie czes$¢ centralna moze wykazywaé dowolne korelacje.
Kluczowag sprawg w badaniu transportu jest zatem wyznaczenie odpowiednich funkcji Greena. Od
strony analitycznej, mozna tego dokona¢ stosujgc np. metode rownan ruchu, ktéra jest jednak
obarczona pewnymi przyblizeniami, poniewaz w przypadku uktadéw oddziatujgcych, funkcji
Greena nie mozna wyznaczy¢ w sposob Scisty. Z drugiej strony, w celu uwzglednienia zjawisk
korelacyjnych w sposob ilosciowo jak najbardziej doktadny istotne jest wyznaczenie funkcji
Greena uktadu bez zadnych przyblizen. Mozna tego dokona¢ stosujgc metody numeryczne, w
ktérych czesto dokonuje sie odpowiedniej dyskretyzacji pasma elektrondw przewodnictwa
rezerwuardw, do ktérych dotgczona jest czes¢ centralna. Kolejne trzy rozdziaty sg wiasnie
poswiecone omoOwieniu wprowadzonego w dysertacji podejscia rozszerzonych rezerwuarow, w
ktérym nieskoriczone rezerwuary sg modelowane jako uktady otwarte o skoriczonej liczbie
modow. Kluczowym w tym podejsciu jest zatozenie, ze jezeli rezerwuar jest przyblizony w taki
sposob, ze jego wiasnosci spektralne sg poprawnie opisane, nieréwnowagowy stan stacjonarny
catego uktadu moze zosta¢ wyznaczony z dobrym przyblizeniem. Wolne parametry w ERA to
sposOb dyskretyzacji oraz czas relaksacji, ~1/y, ktory jest odwrotnie proporcjonalny do sity
sprzezenia do dyssypacyjnego otoczeniay. W rozdziale trzecim omowiono gtéwne zatozenia ERA,
w tym rozne sposoby dyskretyzacji pasma przewodnictwa. Przeanalizowano takze zaleznos¢
pradu w stanie stacjonarnym od sity sprzezenia y, wskazujgc na fizyczny zakres tego parametru,
gdzie prad nie zalezy od y. Kolejny rozdziat jest poSwiecony omoOwieniu procedury wyboru
optymalnego rezerwuaru rozszerzonego. Dyskusja obejmuje analize zachowania funkcji
spektralnej rezerwuaru oraz lokalnej gestosci stanéw czesci centralnej w zaleznosci od vy.
Wskazano takze na pewne niefizyczne efekty, ktére moga sie pojawi¢, gdy dobdr sposobu
dyskretyzacji i sity sprzezenia dyssypacyjnego nie jest odpowiednio zoptymalizowany. Co istotne,
pokazano, ze modelowanie rezerwuardéw nie moze opierac sie jedynie na uzyskaniu poprawnej
funkcji spektralnej samego rezerwuaru, ale zalezy takze od specyfikacji czesci centralnej
(domieszki] iistotnych skal energii w uktadzie, w tym sity sprzezenia domieszki do zewnetrznych
elektrod. W rozdziale tym Doktorantka zdefiniowata réwniez kryterium wyboru odpowiednich
parametrow umozliwiajgce poprawny opis rezerwuaréw. Kolejny rozdziat prezentuje koncepcje
symulacji rownania opisujgcego czasowg ewolucje macierzy gestosci w sposob dyskretny, ang.
accumulative reservoir construction (ARC), gdzie uklad ewoluuje badz koherentnie badz tez
dyssypacyjnie w okreslonych interwatach czasowych. Natomiast ostatni, szosty rozdziat, jest
poswiecony wprowadzeniu do formalizmu sieci tensorowych i omoOwieniu numerycznej
implementacji podejscia rozszerzonych rezerwuardw, a takze metod rozwigzywania réwnania
Lindblada. Doktorantka przedstawia najbardziej efektywny Ansatz dla stanu poczgtkowego, tj.
stan typu MPS w bazie mieszanej (ang. mixed basis Ansatz), do przeprowadzenia symulacji
czasowej ewolucji. Wskazuje rdwniez, ze najbardziej stabilng metodag wyznaczania
nieréwnowagowego stanu stacjonarnego jest zalezna od czasu zasada wariacyjna (ang. time-
dependent variational principle). Cze$¢ pierwsza rozprawy zawiera réwniez dwa dodatki, a cato$é
jest zakonczona obszerna, liczaca 113 pozycji, bibliografig. Chciatbym podkresli¢, ze, pomimo, iz
w pierwszej czesci pracy doktorskiej mozna znalez¢ kilka niedociggnie¢ edytorskich, ktérych
trudno unikna¢ przy edycji obszerniejszego tekstu, cato$¢ zostata przygotowana w sposob bardzo



staranny i merytorycznie dopracowany, co ma niewatpliwie takze walory dydaktyczne. Przy
dysertacjach przygotowywanych w formie cyklu artykutdéw, obszerniejsze wprowadzenie do
problematyki dysertacji nie zawsze sie pojawia, dlatego, moim zdaniem, niniejsza rozprawe
mozna uzna¢ za wzorcowg. Mam jednak takze pewien niedosyt zwiazany z motywacjg do
prowadzenia badan przedstawionych w rozprawie. Ot6z, we wstepie nie omowiono praktycznie
zadnych nowych zjawisk fizycznych, ktore pojawiajg sie w ukladach kwantowych (a
sg niewidoczne w klasycznych uktadach masywnych), a ktére jednoczesnie stanowig gtdéwna
motywacje do eksploracji tego typu uktadow i ich potencjalnych zastosowan w nowoczesnych
technologiach kwantowych.

Druga cze$¢ doktoratu przedstawia oryginalne wyniki badan przeprowadzonych przez
Doktorantke, zaprezentowanych w pieciu artykutach naukowych. Dwa artykuty ukazaty sie w
Physical Review B oraz po jednym artukule ukazato sie w Physical Review A jako Rapid
Communications i w The Journal of Chemical Physics. Ostatni artykut, zatgczony w formie
preprintu, ukazat sie niedawno w Physical Review B. W trzech pracach mgr Wojtowicz jest
pierwszym autorem, natomiast w dwéch artykutach jest na drugim miejscu na liscie autoréw, przy
czym w ostatnim artykule wkiad dwodch pierwszych autoréw jest rownorzedny. Jak wynika z
oswiadczen wspdtautorow, w trzech pracach, gdzie Doktorantka jest pierwszym autorem, jej
wkiad byt kluczowy, natomiast w dwoch pozostatych artykutach wkiad Doktorantki oceniam jako
bardzo istotny. Doktorantka przeprowadzata obliczenia numeryczne, brata udziat w dyskusjach,
interpretacji wynikéw, przygotowywata wyniki do publikacji oraz redagowata manuskrypty.
Ponizej przedstawiam krdtki opis kazdej z prac wchodzacych w sktad rozprawy doktorskiej.

Pierwsza publikacja, pt. "Open-system tensor networks and Kramers' crossoverfor quantum
transport”, prezentuje koncepcje sieci tensorowych do badania wiasnosci transportowych
oddziatujagcych uktadow otwartych. W szczeg6lnosci, w pracy oméwiono sposob symulacji
dynamiki uktadu poprzez réwnanie Lindblada stosujgc podejscie rozszerzonych rezerwuardw.
Wyznaczono zalezny od czasu prad ptynacy przez ukiad, najpierw dla uktadu nieoddziatujgcego,
uzyskujac bardzo dobrg zgodnos$¢ z wynikiem scistym, a nastepnie dla oddziatujgcego modelu
rezonansowego, obejmujacego dwa bezspinowe wezly z oddziatywaniem kulombowskim
pomiedzy mini. Ponadto, wyznaczono takze zaleznos¢ przewodnosci w funkcji temperatury oraz
przytozonego do uktadu napiecia. W pracy pokazano, ze stosujagc ERA z odpowiednim Ansatzem
dla stanu poczatkowego (stan z modami w lewej i prawej elektrodzie posortowanymi wzgledem
energii) oraz zastosowaniem zaleznej od czasu zasady wariacyjnej mozna symulowaé¢ dynamike
uktadu dla znacznie dtuzszych czasow niz te osiggalne przez dotychczas stosowane metody. Jest
to, moim zdaniem, najwazniejszy artykut doktoratu, na ktorym bazujg kolejne prace.

Drugi artykut, zatytutowany "Dual current anomalies and quantum transport within
extended reservoir simulations”, prezentuje systematyczng analize wplywu parametrow
modelujacych rezerwuary oraz opisujgcych oddzialywanie rezerwuaréw z domieszkg na
wiasnosci transportowe modelu rezonansowego bez oddziatywania oraz z oddziatywaniem. W
przypadku ukiadu oddziatujgcego rozpatrywano przypadek, gdy jeden z weziow nie jest
bezposrednio sprzezony z lewym i prawym rezerwuarem, a uktad tworzy geometrie typu ,T", oraz
sytuacje, gdy oba wezty, pomiedzy ktdrymi wystepuje oddziatywanie, sg potgczone szeregowo z
rezerwuarami. W szczegélnosci badano zaleznos¢ pradu od sity sprzezenia do otoczenia (ang.
Kramers turnover], uwzgledniajac relaksacje typu Markowa oraz relaksacje niemarkowowska.
W pracy zidentyfikowano anomalne zachowanie pradu w zaleznosci od wartosci relaksacji y oraz
sity sprzezenia domieszki do rezerwuarow, wykazujgc istnienie pieciu réznych obszarow
transportu w zaleznosci od y. Pokazano, ze w przypadku stabego sprzezenia domieszki pojawia
sie anomalia wirtualna w obszarze stabego iumiarkowanego sprzezenia do otoczeniay, natomiast
gdy sprzezenie y rosnie, pojawia sie anomalia markowowska. Pierwsza z anomalii wynika z
wirtualnych przej$¢ pomiedzy modami w lewej i prawej elektrodzie, natomiast druga jest
zwigzana z niefizycznym poszerzeniem rozktadu obsadzen w rezerwuarach. W pracy wskazano



jak w optymalny sposéb dobra¢ parametry opisujace rezerwuary, aby uzyskaé fizyczne wyniki,
takze dla modeli wykazujgcych wielociatowe oddziatywania.

Kolejna praca, Performance of reservoir discretizations in quantum transport simulations,
dotyczy badania wptywu roznych metod dyskretyzacji pasma przewodnictwa na symulacje
transportu kwantowego, w szczegdlnosci na stabilno$¢ obliczen i ich numeryczng efektywnos¢. W
publikacji przeanalizowano przypadki dyskretyzacji liniowej, liniowo-logarytmicznej oraz
liniowo-odwrotnej, gdzie dla wszystkich przypadkéw dokonano liniowej dyskretyzacji w obrebie
okna transportowego. Pokazano, ze o ile spos6b dyskretyzacji ma wptyw na wzrost efektywnosci
obliczen w przypadku modeli nieoddziatujgcych, dla skorelowanych uktadéw, w przypadku
realnych obliczen w formalizmie sieci tensorowych, nie ma istotnej réznicy jezeli chodzi o sposéb
dyskretyzacji pasma elektrondw przewodnictwa. Jest to zwigzane z dos¢ intuicyjnym faktem, ze
zachowanie uktadu jest w znacznej mierze zdeterminowane przez mody rezerwuardow w oknie
transportowym. Poniewaz dla rozwazanych dyskretyzacji w tym zakresie energii zawsze
stosowano dyskretyzacje liniowg, nie ma istotnych roznic zwigzanych z inng dyskretyzacjg
stanow dla energii wiekszych od przytozonej roznicy potencjatow, tj. poza oknem transportowym.
Praca dostarcza kolejnych informacji odnosnie doboru optymalnych parametréw modelowania
rozszerzonych rezerwuar6w, co jest niezmiernie istotne dla dalszych badan skorelowanych
uktaddéw nanoskopowych w warunkach nieréwnowagowych.

Artykut czwarty dysertacji, Accumulative reservoir construction: Bridging continuously
relaxed and periodically refreshed extended reservoirs, prezentuje obszerne omodwienie
alternatywnej metody konstrukcji rezerwuardéw rozszerzonych, ang. accumulative reservoir
construction, w ktdrej nastepuje cykliczna relaksacja rezerwuaru tak, ze jego reprezentacja wraz
z uptywem czasu akumuluje cechy rezerwuaru nieskonczonego. W pracy badano rézne obszary
transportu w ramach ARC dla nieoddziatujgcej domieszki zlozonej z trzech weztow, z
wyréznionym weztem srodkowym, do ktérego symetrycznie dotgczone byty dwa sagsiednie wezty.
Wyznaczono miedzy innymi diagram fazowy uktadu wykazujgcy rézne obszary transportu w
zaleznosci od catkowitej relaksacji oraz tzw. akcji - parametrow kontrolujagcych czasowg ewolucje
uktadu w ramach ARC. Pokazano, ze przestrzen fazowa zwigzana z fizycznym zachowaniem
wiasnosci transportowych dzieli sie na rezimy relaksacji dyskretnej i ciggtej, a granica miedzy
nimi jest okreslona przez fizyczne skale czasowe. Zbadano réwniez jak doktadnos$¢ obliczen oraz
efektywno$¢ numeryczna zalezy od obszaru transportu.

Z kolei ostatnia publikacja doktoratu, Transport in a periodically-driven tilted lattice via the
extended reservoir approach: Stability criterionfor recovering the continuum limit, dotyczy badania
uktadéw periodycznie napedzanych w ramach podejscia ERA. W pracy rozpatrzono model
sktadajacy sie z uktadu centralnego skonstruowanego z tahncucha o zadanej liczbie weztow,
ktérych zaréwno energie, jak i catki przeskokéw mogg by¢ zalezne od czasu, dotgczonego do
zewnetrznych rezerwuardw - tego typu ukiad realizuje tzw. sie¢ przechylong (ang. tilted lattice).
W publikacji w sposéb kompleksowy przebadano dynamike takiego uktadu, testujgc jednoczesnie
odpowiednie parametryzacje rezerwuaréw rozszerzonych w celu uzyskania fizycznie waznych
wynikéw. W przypadku zaleznych od czasu hamiltoniandéw, wskazano na wazng role wyboru
odpowiedniej dyskretyzacji pasma przewodnictwa elektrod. W pracy zaproponowano réwniez
kryterium stabilnosci, umozliwiajagce odpowiednie dobranie parametrow do prowadzenia
symulacji numerycznych. Praca prezentuje jedno z pierwszych zastosowan podejscia
rozszerzonych rezerwuaréw do periodycznie sterowanych uktadow, torujgc tym samym droge do
doktadnych symulacji transportu kwantowego w zaleznych od czasu modelach wykazujacych
nietrywialne korelacje, w tym w wielociatowych stanach Floqueta.

Podsumowanie

Nie mam watpliwosci, ze Doktorantka posiada gteboka wiedze teoretyczng w zakresie
fizyki ciata statego, w szczegdlnosci dynamiki i transportu w ukfadach kwantowych, potrafi



samodzielnie prowadzi¢ badania i rozwigzywa¢ zaawansowane problemy naukowe. W swojej
dysertacji mgr Wojtowicz rozwineta i zaadaptowata podejscie rozszerzonych rezerwuaréw do
badania nieréwnowagowych stanéw stacjonarnych oraz dynamiki skorelowanych uktadow
nanoskopowych. Doktorantka przeprowadzita szereg zaawansowanych obliczert numerycznych
w oparciu o metody sieci tensorowych uzyskujgc nowe i interesujgce wyniki, a takze
przeprowadzajgc odpowiednie testy w celu optymalizacji metody, ktére majg istotne znaczenie
dla dalszych badan. Warto rowniez podkresli¢, ze Doktorantka jest wspétautorem trzech innych
publikacji, brata takze udziat w przygotowaniu otwartego pakietu YASTN, opracowanego w
jezyku Python, dla sieci tensorowych z wykorzystaniem symetrii abelowych.

Biorgc powyzsze pod uwage, jestem przekonany, ze rozprawa doktorska mgr Gabrieli
Wojtowicz spetnia wszystkie wymagania stawiane kandydatom do stopnia naukowego doktora
okreslone w Ustawie - Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z 2020 roku. Ponadto, ze wzgledu
na wysoka jako$¢ uzyskanych wynikdw, nietrywialne i nowoczesne metody obliczeniowe, a
przede wszystkim wkiad w rozwiniecie i adaptacje nowych technik w formalizmie sieci
tensorowych do badania nierébwnowagowego transportu i dynamiki kwantowych ukiadéw
niskowymiarowych poza przyblizeniem Markowa, wnioskuje o wyrdznienie niniejszej rozprawy.



