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Recenzja
pracy doktorskiej pana mgr. inz. Mlchala Jaremy
Analysis of effective non-centrosymmetric orzentatlonal ordering of a system

of interacting octupolar molecules in an external electrostatic field

Praca doktorska pana Michata Jaremy pos’wie;cojna jest teoretycznej analizie
czgsteczek o nieznikajacym momencie 0ktup010w1ym, jako kandydatow do wy-
korzystania w optyce nieliniowej. Szczegbtowy problem, jaki postawil sobie
doktorant, dotyczyt tego, czy da si¢ zlagodzi¢ bardzo restrykcyjne wymagania
(temperatury znacznie ponizej temperatury nadciieklego helu) stawiane ukta-
dom z takimi czasteczkami, jakie wynikaty z poﬁrzednich badan. Odpowiedz
uzyskana przez doktoranta jest twierdzaca.

Praca pana Jaremy za punkt wyjscia bierze wezesniejsze publikacje Josepha

Zyssa i Antoniego Mitusia, wspoipromotorow tej r}ozprawy.

Praca podzielona jest na szereg rozdziatéw. Czes$é 1 (Rozdzialy 1 i 2) ma cha-
rakter wstepny. Czes¢ I1 (Rozdziaty 3 i 4) pos’wiqcona jest geometrycznemu
modelowaniu czasteczek oktupolowych i szacowaniu, na podstawie obliczen
chemii kwantowej, zakresu doste;pnych/mozliwyclﬁ parametréw, co jest wazne,
gdyz experimental data on octupole moment [...] is scarce (str. 29). W Czesci
III rozwazane sa nieoddziatujace, idealne i zdeformowane czasteczki oktupolo-
we w zewnetrznych, odpowiednio uksztahowanych polach elektrostatycznych -
czasteczki planarne w Rozdziale 4 i czgsteczki o strukturze trojwymiarowej
w Rozdziale 5. Ta czg$¢ zawiera najcenniejsze wyniki rozprawy: Autor poka-
zuje, ze uzyteczne konfiguracje mozna uzyskaé dla temperatur rzedu kilku kel-
winow, a wiec trzy rzedy wielkosci wiekszych, niz wynikatoby to z pracy Mi-
tusia, Pawlika i Zyssa (Ref. [13] pracy doktorsklej) sprzed kilku lat. Stwier-
dzam, iz to osiagnigcie doktoranta stanowi 1st0tny postep w stosunku do do-
tychczasowej wiedzy. Wreszeie Czesé IV (Rozdzmly 7, 819) dotyczy oddzia-
tujacych oktupoli, z dodanym momentem dipolowiym 1 bez, w postaci klastrow
molekularnych i uktadow sieciowych. Czesé ta za@iera szereg ciekawych wy-
nikow, ktore autor okresla mianem "jakosciowych!" (qualitative), co skomentu-
je ponizej. Gtownym wynikiem tej czedci jest obserwacja, ze uktad oddziatuja-
cych oktupoli na sieci mégltby byé realizowalny thz w temperaturze poréwny -
walnej z temperaturg cieklego azotu! ‘
Przygotowujac rozprawe, mgr inz. Michat Jaremd dowiodt, ze opanowat caly
szereg technik analitycznych - macierze Wignera, rachunek kwaternionow (na
przyklad bardzo eleganckie pokazanie w Rozd;ziale 6.2, jak kwaterniony
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upraszczajg obliczenia analityczne i interpretacje Wiynik(')w), analiza stabilnosci
- oraz numerycznych: obliczenia chemii kwantowej (z uwzglednieniem ograni-
czen dostepnych programéw!), a przede wszystkilm symulacje Monte Carlo.
Caly kontekst pracy i zawarty w niej spis literatury dowodza z kolei, ze dokto-
rant sprawnie porusza si¢ w istniejgcej wiedzy dotyfczqcej interesujgcych go za-
gadnien. Stwierdzam przeto, iz pan Jarema biegle bpanowal warsztat naukowy
mtodego fizyka-teoretyka. |

Od strony edytorskiej praca przygotowana jest biardzo starannie. Uktad jest
czytelny i przejrzysty. Praca napisana jest w jezyku angielskim 1 cho¢ miejsca-
mi widaé, ze jezyk ten jest dla autora jezykiem oﬂ)cym, gdyz uzyte sformulo-
wania sg nienaturalne, jakby wprost przeniesione ; jezyka polskiego, tu i 6w-
dzie autor stosuje niewlasciwy czas gramatyczny, ﬁliesza formy brytyjskie (np.
behaviour) z amerykanskimi (np. center) i pdpeinil kilka bledow inter-
punkcyjnych (nie ma za to btedow ortograﬁcznjch), do angielszczyzny nie
mozna mieé zastrzezef. Jest ona na poziomie wyzszym od tego, co typowo
spotyka si¢ w pracach naukowych 0so6b, dla kt(’)rych angielski nie jest jezykiem
ojczystym.

Autor nie ustrzegl si¢ jednak pewnych bledow. f?ierwszy wynika, jak sadze,
z pewnej niezrgeznosci w sformutowaniu. Mianowicie, poczawszy od rozdzia-
tu 7 autor rozwaza rotujace oktupole (patrz na przyklad str. 65 u dohu, octupo-
les rotating around their fixed centers). Rozmiém (mam nadziej¢!), Ze nie
chodzi o fizycznie rotujgce oktupole, a jedynie o. formalng zmiane potozenia
w przestrzeni stanéw i wynikajacg stad zmiang senergii. Fizycznie rotujgce
oktupole musiatyby wytwarza¢ promieniowanie elektromagnetyczne, pozostate
czgstki musiatyby z tym polem promieniowania ojddzialywac’, a z uktadu wy-
ciekataby energia. Znaczy to jednak, ze rozwazania autora dotyczace krajobra-
zu energetycznego majg charakter statyczny. Gdyby uwzglednié dynamike,
a wigc mozliwe zmiany w czasie potozenia (i orieﬁtacji) poszczegolnych oktu-
poli, nalezaloby uwzglednié efekty promieniste,f a przynajmniej oszacowac,
czy ich skumulowany efekt jest zaniedbywalnie ;tnaiy w dostepnych skalach
czasu. Odnosi sie to w szezegdlnosei do przejsé pomiedzy faza catkowicie
a cze$ciowo uporzadkowana, opisywanych w Rozdziale 7.3.2: autor uwzgled-
nia jedynie oddzialywania elektrostatyczne, catkowicie pomijajagc mozliwe
efekty promieniste. Rozumiem jednak, ze uwzglc—;%inienie tych efektow bardzo
skomplikowaloby catly opis. ‘
Inne moje zastrzezenie odnosi si¢ do "jakos’cioweLgo" charakteru wynikéw za-
wartych w Czesci IV. We wchodzgcych w jej sktad Rozdziatach znajduje sze-
reg sformutowan w rodzaju

* g thumb-rule for the formulation of a ground state (str. 70; na te "regule
kciuka" autor powoluje sie pozniej wielokr;otnie)
s we believe that it is the gear-like rotation...;(str. 71)



* we expect simulations to show... (str. 72)

* we believe that the initially disordered system will remain disordered
(str. 74) |

* it is not clear whether the correlation |[.. ]\ is an effect of electrostatic
interactions, or... (str. 74) w

*  we believe that [...] this approach provides | mare insight (str. 82)

* we ignore other configurations which nght also satisfy the require-
ment... (str. 83) 1

* we believe that slight differences between | (b], ¢z @3 result from boun-
dary effects... (str. 87) \

* it seems that the additional degrees of ﬁfeeciom (str. 88)

|
1 wiele podobnych. Oznacza to, ze szereg wynik(')\y zawartych w tych Rozdzia-

tach, skadinad ciekawych, ma charakter nie tyle !'jakos$ciowy", jak ujmuje to
autor, ale spekulatywny. Musze powiedzieé, ze ﬁie jestem tym zachwycony.
Doktorant przedstawia mozliwe efekty, jakie datoby si¢ obserwowaé w ukla-
dach oddziatujacych oktupoli, ale "jakosciowy" charakter tych rozwazan spra-
wia, ze nic mogg by¢ one uznane za dowdd, iz tak sie rzeczywiscie dzigje.
A szkoda. Jest catkiem mozliwe, e intuicje autora sg poprawne i az zal, ze
w pewnej czesci pozostaja one jedynie intuicjanflﬂr Jak w wielu miejscach za-
uwaza sam autor, glebsza i bardziej przekonywujgca analiza wymagataby
znacznie bardziej ztozonych i dtugotrwalych obliczen numerycznych. Domy-
$lam si¢, ze autorowi zabraklo na nie czasu. By¢ imoze bylo to konsekwencja
pewnego bledu uczynionego w samej koncepcji p:racy. Mianowicie, doktorant
postanowit przeanalizowa¢ i oktupole planarne, i trojwymiarowe. Jak sie oka-
zato, oktupole trojwymiarowe nie prowadzg do j:ijlkos',ciowo nowych efektow,
wigc, moim zdaniem, mozna je bylo pomingé, sk,%upiajqc sie na lepszej, lepiej

udokumentowanej analizie uktadéw z czasteczkami planarnymi. Otrzymaliby-
$my prace formalnie ubozsza, ale faktycznie lepszg.

Skadingd to, Ze oktupole tréjwymiarowe nie sa[i jako$ szczegdlnie ciekawe
w poréwnaniu do oktupoli planarnych, wiemy wiasnie dzigki badaniom autora,
przedstawionym w niniejszej rozprawie. Te obsefwach takze nalezy docenic
jako liczacy sie rezultat pracy.

Sposrod wielu pytan szczegétowych, jakie chcjatbym zada¢ doktorantowi,
ogranicze si¢ w tym miejscu do dwéch: Mianowicie w Rozdziatach 7 i 8 pan
Jarema rozwaza oddzialujace oktupole umieszczone na sieci trojkatnej. Nig-
dzie nie znalaztem jednak uzasadnienia dla takieg(jb wyboru sieci. W przypadku
czasteczek trojwymiarowych, ktdre autor rozwaza na sieci typu BCC, stwier-
dza on, iz this choice was guided by the geometry iof the Ground State configu-
ration [...] one can expect that this geomeltry can ‘be preserved for the nearest
neighbours in a BCC cluster (str. 98). Rozumiem, ze podobny argument po-
dyktowat wybor sieci tréjkatnej dla konfiguracji ptaskiej. Ciekawe jest jednak,



czy opisywane efekty zachodzityby takze dla sieci kwadratowej? Na przyktad
czy na takiej sieci pojawialoby sie wspélzawodnictwo —oddziatywan
konstruktywnych i destruktywnych, odpowiadajace sytuacji z Rysunku 8.6?

I

Szkoda takze, iz autor nie pokusit sie o przeanalizcigwanie sytuacji z Rysunkow
7.6 1 7.7 w jezyku przejs¢ fazowych. O przejéciu fazowym autor pisze w Roz-
dziale 7.4.2. Zauwazam tez, ze parameiry porzadku (2.7), (2.8) maja formalng
posta¢ taka, jak w modelu synchronizacji Kuram&,)to. Czy opis zjawisk bada-
nych przez doktoranta bytby mozliwy w jezyku synchronizacji? Czy bylby cie-
kawy? (Nie jest to zarzut, a co najwyzej pewna sugiestia na przysztosc.) |

Rekapitulujgc, recenzowana praca doktorska pana} Michata Jaremy nie jest co
prawda wolna od pewnych mankamentdéw, ale } zawiera szereg ciekawych
i waznych wynikow, dowodzac jednoczesnie znacznych kompetenciji warszta-
towych autora. Te aspekty zdecydowanie dominuje%! w ostatecznej ocenie pracy.
Stwierdzam, ze przedlozona praca doktorska panla mgr. inz. Michata Jaremy
spetnia wszystkie ustawowe i zwyczajowe wymogi stawiane rozprawom dok-
torskim. Wnoszg o dopuszczenie pana Michata Jaremy do dalszych etapow

przewodu doktorskiego.



