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Recenzja
pracy doktorskiej mgr Doroty Jeziorek-Kniola
pt. ,,Zbadanie nieciaglych przemian fazowych w zlozonych
spinowych ukladach sieciowych przy pomocy eksperymentéw
komputerowych: trojwymiarowy model Ashkina-Tellera”

Przedstawiona do recenzji praca Doroty Jeziorek-Kniota, ktérej promotorem
jest pan prof. UAM dr hab. Grzegorz Musial, zostata wykonana w Zakladzie Fizyki
Materiatow Funkcjonalnych Wydziatu Fizyki Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza
w Poznaniu. Dotyczy ona aktualnego zagadnienia badania metodami symulacji
komputerowych nieciggtych przemian fazowych w modelu Ashkina-Tellera, ktory
jest nietrywialnym uogélnieniem modelu Isinga. Model Ashkina-Tellera znajduje
wcigz zastosowania do modelowania interesujgcych zjawisk metodami mechaniki
statystycznej. Symulacje komputerowe wypelniaja luke pomiedzy teorig i
eksperymentem. W wielu wypadkach skomplikowany i kosztowny eksperyment
moze by¢ zastgpiony symulacja oraz wtedy, gdy metody analityczne nie pozwalaja na
badanie takich uktadéw ze wzgledu na ich duzg ztozonos¢.

Praca doktorska (liczaca 86 stron) zawiera: wstep, sze$¢ rozdziatow,
podsumowanie oraz bibliografi¢ obejmujaca 61 pozycji. Gléwne wyniki pracy
zostaly przedstawione w postaci graficznej na 40 rysunkach oraz w szesciu tabelach.

Mgr Dorota Jeziorek-Kniota opublikowata do tej pory 1 prace samodzielng i 7
prac wspotautorskich, z ktorych jedng w Phys. Rev. E w 2021 roku. Rozpoczeta ona
studia doktoranckie w 2005 roku, a otwarcie przewodu doktorskiego nastapito 24
lipca 2007 roku. Wydluzony okres wykonywania pracy doktorskiej zwigzany byl
przede wszystkim z tym, ze pani Dorota Jeziorek-Kniota jest czynnym nauczycielem
fizyki. Jako nauczyciel fizyki pracowala najpierw w szkole w Pleszewie a obecnie w
III Liceum Ogodlnoksztatcacym w Kaliszu.

We wstepie pracy doktorskiej autorka przedstawita gléwny cel rozprawy oraz
zasadnicze metody badawcze w niej zastosowane. Gtownym celem doktoratu byto
zbadanie niecigglych przemian fazowych tréjwymiarowego, symetrycznego modelu
Ashkina-Tellera, wystepujgcych na bogatym diagramie fazowym okreslonym na
ptaszczyznie dwoch statych — stalej sprzezenia dwuspinowego i stalej sprzg¢zenia
czterospinowego.

Trzy pierwsze rozdzialy pracy doktorskiej maja charakter wstepny i zawierajg
wiadomosci podrecznikowe. Rozdziat 1 zawiera wprowadzenie do termodynamiki
statystycznej przemian fazowych i ich klasyfikacji.

W krétkim rozdziale 2 przedstawiono pie¢ modeli spinowych: model Isinga,



model Heisenberga, model XY, model Pottsa i model Ashkina-Tellera. ktory w wersji
symetrycznej jest gldownym obiektem badan autorki. W rozdziale tym przedstawiono
takze zastosowanie modeli spinowych do opisu gazu sieciowego 1 stopu
wieloskladnikowego. W nieduzym rozdziale 3 autorka omowila zasadnicze
wlasciwosci magnetyczne uktadow makroskopowych.

W rozdziale 4 przedstawiono metod¢ Monte Carlo, ktérg jak wiadomo mozna
podzielié na dwa etapy. W pierwszym etapie doprowadza si¢ uktad do stanu
réwnowagi termodynamicznej, charakteryzujacego si¢ minimalng energia swobodna.
W drugim etapie wyznacza si¢ interesujgce nas Srednie termodynamiczne. Podczas
zblizania sie ukladu do stanu réwnowagi termodynamicznej moze pojawi¢ sig
trudnosé, polegajgca na wystepowaniu stanéw metastabilnych, sugerujgca, ze uktad
osiagnat juz stan réwnowagi termodynamicznej. W drugim etapie metody Monte
Carlo korzystajgc z ergotycznosci uktadu przy zatozeniu, ze proces symulacji jest
tancuchem Markowa, wyznaczamy $rednie po zespole statystycznym.

W podrozdziale 4.1 autorka przedstawita algorytm procesu Markowa losowania
stanéw ukladu zaproponowany przez Metropolisa i jego wspdtpracownikow oraz
algorytm Swendsena-Wanga i algorytm Wolfa.

W podrozdziale 4.2 zostata pokazana metoda uzyskania wstepnej lokalizacji
punktéw przemian fazowych dla ustalonej wartosci stalej sprzgzenia cztero-
spinowego. W tm celu wykorzystano badania kumulantéw Bindera, zaadaptowanych
przez G. Musiata, L. Debskiego i G. Kamieniarza dla tréjwymiarowego modelu
Ashkina-Tellera, jako funkcji rozmiaru L uktadu, majacego ksztalt szescianu.

Nastepnie, w podrozdziale 4.3 wykorzystano kumulanty M. S. S. Challi (4.3.1)
zmodyfikowane przez G. Musiala do rozréznienia pomiedzy ciagla i nieciagla
przemiang fazowa w ukfadzie z wieloma niezaleznymi parametrami porzadku
wykazujgcymi niezalezne uporzadkowania. Ze wzoru (4.3.2) na minimum tej
kumulanty w granicy termodynamicznej, przy zalozeniu, ze nieciggla przemiana
fazowa jest staba, autorka wyznaczyla ciepto przemiany i lepsze oszacowanie
krytycznej wartosci statej sprzezenia dwuspinowego przy ustalonej wartosci statej
sprzezenia czterospinowego.

Wzér (4.3.3), z ktérego doktorantka okreslita minima kumulant Challi zostat
natomiast wyprowadzony przez J. Lee i J. M. Kosterlitza przy zatozeniu, ze nieciggta
przemiana fazowa jest silna. Ci sami autorzy do badania nieciggltych przemian
fazowych, oprocz kumulanty Challi, zaproponowali kumulanty okreslone w
podrozdziale 4.4 wzorem (4.4.1) oraz podali wyrazenie (4.4.2), okreslajgce ich
maksima w granicy termodynamiczne;.

W podrozdziale 4.5 autorka przedstawita wykorzystanie histogramu rozktadu
energii E, czyli funkcji P(E), gdzie P to prawdopodobienstwo, w symulacjach typu
Monte Carlo dla temperaturowych nieciagtych przemian fazowych w uktadach
tréjwymiarowych ~z  zalozonymi periodycznymi warunkami  brzegowymi.
Doktorantka w pracy wspotautorskiej otrzymata dla modelu Ashkina-Tellera
charakterystyczny histogram P(E) o dwoch pikach w obszarze krytycznym. Przyktad
uzyskanego histogramu zostat przedstawiony na rysunku 4.5.1. Przeprowadzona
dyskusja umozliwita uzyskanie wyrazenia (4.5.4) okre$lajacego ciepto nieciagtej
przemiany fazowej.



Podrozdzial 4.6 poswiecony zostal omdéwieniu zagadnienia przetwarzania
réwnolegtego, ktére bylo wykorzystywane w pracy doktorskiej.

W rozdziale 5 autorka przedstawita uzyskane wyniki dla tréojwymiarowego
modelu Ashkina-Tellera. Dotyczyly one badan nieciggtych przemian fazowych
wzdtuz linii AP(Fb)F oraz (Fb)G diagramu fazowego okreslonego na ptaszczyznie
dwoch statych: statej sprzezenia dwuspinowego i statej sprzezenia czterospinowego,
gdzie A, F i G s3 punktami trojkrytycznymi, P to tak zwany punkt Pottsa oraz (Fb) to
punkt bifurkacji.

Przedstawione wyniki badan zostaly otrzymane dzigki rozbudowanym przez
doktorantke symulacjom komputerowym, przeprowadzonym przede wszystkim na
platformach obliczeniowych Poznanskiego Centrum Superkomputerowo-Sieciowym.
Jednak obliczenia testowe wykonywane byly na multikomputrze Zaktadu Fizyki
Materiatow Funkcjonalnych UAM (przed rokiem 2020 byl to Zakiad Fizyki
Komputerowej) oraz na multikomputerze duzej mocy ,,cluster0” Wydziatu Fizyki
UAM. Symulacje te postuzyly przede wszystkim do wyznaczenia ciepta nieciagle]
przemiany fazowej wzdhuz wymienionej weczesniej linii.

Rownowagowe konfiguracje uktadow branych w ksztatcie szescianu o boku L z
zakresu od 16 do 32 statych sieci, byly generowane przy uzyciu algorytmu
Metropolisa oraz generatoréw liczb pseudolosowych. Na uktad natozono periodyczne
warunki brzegowe. W celu doprowadzenia ukladu do stanu réwnowagi
termodynamicznej zastosowano ,,wygrzewanie” o dhugosci od stu tysigcy do miliona
krokéw Monte Carlo. Nalezy podkreslic, ze jeden eksperyment komputerowy Monte
Carlo trwat od 20 godzin dla najmniejszych L do kilku miesigcy — dla najwiekszych
L, przy zastosowaniu przetwarzania rownolegtego, opisanego w podrozdziale 4.6.

Podrozdziat 5.1 poswigcony zostal wyznaczeniu wstgpnych lokalizacji,
zaleznych od temperatury punktéw nieciaglej przemiany fazowej wzdtuz linii
AP(Fb)F oraz (Fb)G przy ustalonej wartosci stalej sprzezenia czterospinowego, przy
pomocy kumulant Bindera Q, ktore sa zdefiniowane wyrazeniem (4.2.3).

W podrozdziale 5.2 doktorantka przedstawita skrupulatng analiz¢ zachowan
uogdlnionych kumulant typu Challi V okreslonych wzorem (4.3.1), niezaleznie dla
kazdego parametru porzadku < o >, gdzie a = s, o, sc oraz dla catego uktadu. W
tabeli 5.2.2 zestawiono wartosci ciepta przemiany dla poszczegdlnych parametrow
porzadku oraz dla calego hamiltonianu.

Z kolei, w podrozdziale 5.3 autorka obliczyta wartosci kumulant Lee-Kosterlitza
U dla poszczegodlnych parametréw porzadku < o > okreslonych wzorem (4.4.1).
Analogicznie, jak w podrozdziale 5.2 dla kumulant Challi V, doktorantka wykreslita
zalezno$é U od statej sprzezenia dwuspinowego dla réznych wartosci L (rysunki
5.3.1 i 5.3.2). Poréwnanie wynikow ekstrapolacji do granicy termodynamiczne;
odcietych miniméw kumulant V i maksiméw kumulant U przedstawiono na rys.
5.3.4. Wyniki lokalizacji punktéw przemian fazowych tymi dwiema metodami dajg
wartosci krytyczne statej sprzezenia dwuspinowego réznigce si¢ na pigtym miejscu
po przecinku.

W podrozdziale 5.4 doktorantka przeprowadzita analize histogramu rozktadu
energii. Hamiltonian tréjwymiarowego modelu Askhina-Tellera (2.4.1) jest sumg
trzech cztonéw, z ktérych kazdy przedstawia energi¢ oddziatywania w zakresie



jednego parametru porzgdku: < s >, < ¢ > i < so >. Dlatego wykorzystywane s3
$rednie temperaturowe energii poszczegdlnych cztonéw hamiltonianu oraz srednia
temperaturowa catego hamiltonianu. Umozliwito to doktorance obliczenie ciepta
nieciggtej przemiany fazowej. W tabelach 5.5.1 i 5.5.2 zestawiono wartosci ciepta
nieciagtej przemiany fazowej uzyskane przy pomocy kumulant V i U oraz z analizy
minimow -InP(E) dla dwoch wartosci statej sprzgzenia czterospinowego: 0,1 1 0,18
Wida¢ dobrg zgodno$¢ wartosci ciepla przemiany uzyskanych tymi réznymi
metodami.

Istotnym wynikiem, przedstawionym na rysunku 5.4.5 jest pokazanie, ze w
model Ashkina-Tellera w punkcie Pottsa wykazuje najwigksze ciepto nieciagte]
przemiany fazowej a punkt F(b) nie jest punktem trojkrytycznym dla parametru
porzadku < sc >.

Autorka, podsumowujgc swoje wyniki w podrozdziale 5.4 stwierdza, ze
wiarygodnos$¢ ich podnosi fakt petnej zgodnos¢ z wynikami otrzymanymi z uzyciem
algorytmu klasterowego typu Wolfa opracowanego dla modelu Ashkina-Tellera przez
Wojtkowiaka i Musiata. Ta wiarygodno$¢ jest istotna, poniewaz w omawianym
modelu s3 obecne stany metastabilne i niestabilne, ktére mogg by¢ problemem dla
algorytmu Metropolisa, generujacego nowe konfiguracje réwnowagowe przez
odwracanie pojedynczych spinow.

Rozdzial 6 ma inny charakter, niz rozdziaty poprzednie i jest zwigzany z
faktem, ze pani mgr Dorota Jeziorek- Kniola to czynny nauczyciel fizyki. W
rozdziale tym przedstawiono bowiem symulacje komputerowa dla ptaskiego modelu
Isinga, ktéra moze mie¢ zastosowanie w nauczaniu fizyki. W tym celu stworzono
aplikacje nazwang ,Ciagle przemiany fazowe”, umozliwiajgca wizualizacje
mikroskopowego zachowania si¢ ukladu fizycznego w obszarze cigglej przemiany
fazowej typu porzadek- nieporzadek.

Z obowiazku recenzenta przytaczam niektore niescistosci i pomyiki, ktérych
nie uniknetla autorka pracy doktorskiej takie jak na przyktad: btedy we wzorach
(1.3.1), (1.3.2) i (1.3.7), brak konsekwencji w nazywaniu nieciggtych przemian
fazowych, brak w kilku miejscach przecinkow lub kropek, nie jasny zapis stron w 8

pozycji bibliograficznej na str. 83.
Drobne niedoskonalosci, nie umniejszajg oczywiscie naukowej wartosci

pracy, ktéra jest kompletna, napisana jasno i poprawnie pod wzgledem
merytorycznym oraz zawiera dobrej jakosci rysunki.

W podsumowaniu uwazam, ze recenzowana rozprawa doktorska dotyczy
aktualnych zagadnien nieciagtych przemian fazowych w modelu Ashkina-Tellera.
Zawiera wartosciowe i nowe rezultaty badawcze oraz ich wyczerpujaca dyskusje.
Cenne jest to, ze autorka okresla wktad merytoryczny do swojej pracy doktorskie]
pozostatych cztonkéw zespolu badawczego Zaktadu Materiatow Funkcjonalnych
UAM.

Stwierdzam, ze przedstawiona do recenzji praca doktorska speinia ustawowe
wymogi i wnosze o dopuszczenie mgr Doroty Jeziorek-Kniota do dalszych etapow
przewodu doktorskiego.
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