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1. Podstawa opracowania.

Recenzja zostata wykonana na zlecenie Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne Akademii
Gérniczo-Hutniczej im. Stanistawa Staszica w Krakowie. Podstawa prawna art. 187
Ustawy z dn. 20 lipca 2018 r. “Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce” (z pézn. zm.).

2. Charakterystyka i opis rozprawy.

W swojej rozprawie doktorskiej p. mgr inz. Maciej Kalka stosuje funkcje Wignera i opartg
na niej entropie Wignera-Rényiego (dalej: entropie¢ W-R) do opisu ewolucji wybranych
uktadow kwantowych w przestrzeni fazowej. Rozprawa sktada sie¢ ze Wstgpu, trzech
rozbudowanych rozdziatbw tworzacych jej trzon, krotkiego Podsumowania oraz
kilkuczesciowego Dodatku. Zamyka ja rozbudowany spis literatury.

Wstep zawiera ogélne wprowadzenie do tematyki rozprawy, sygnalizujgc gtéwne
zagadnienia, o ktérych bedzie szerzej mowa w kolejnych rozdziatach. Osobne podrozdziaty
zostaly przeznaczone na zwiezte wypunktowanie celow, jakie postawit sobie Autor, oraz
opisanie struktury rozprawy.

Rozdziat 2, zatytutowany Dynamika kwantowa w przestrzeni fazowej rozpoczyna sie
prezentacjg podstawowych poje¢ dotyczacych ewolucji stanow w obrazie Schrédingera,
formalizmu operatora gestosci i funkcji Wignera. Bedaca w tym rozdziale elementem
pobocznym, ale istotnym w dalszej czeéci pracy, podana zostaje definicja parametru
nieklasycznoéci Kenfacka-Zyczkowskiego. Autor podaje jej wartosci dla szczegdlnych
przypadkéw stanéw gaussowskich (5=0) i stanéw nieklasycznych (5>0). Tu pojawia sig
problem, poniewaz pojecie nieklasyczno$ci stanu bywa réznie definiowane. Jak wynika z
kontekstu (podrozdziaty 1.1, 2.2.2 i 3.1.1), w rozprawie nieklasycznos¢ zostata utozsamiona
z ujemng wartoscig funkcji Wignera, co wszakze jest tylko jedng z mozliwych definicji. W
przypadku najczesciej spotykane]j definicji opartej na reprezentacii Glaubera-Sudarshana,
stany gaussowskie takze moga by¢ nieklasyczne (np. stany §cisniete), mimo ze dla nich
5=0. Z tego powodu przyjeta definicja nieklasycznosci powinna by¢ podana jawnie.



Z formalizmem funkcji Wignera nierozerwanie zwiazane jest rownanie Moyala, dlatego w
dalszej czesci rozdziatu zostaje ono omoéwione wraz z metodologig rozwigzywania. Spoérod
wspomnianych w tekscie réznych podejé¢ do tego zagadnienia, Autor rozprawy wybrat
metode wykorzystujacg algorytm spektralny split-operator oparty o szybkag transformate
Fouriera w zdyskretyzowanej przestrzeni fazowej. Jako efektywne realizacje tego algorytmu
przedstawione zostaty symetryczne rozszczepienie Stranga 1l rzedu i zwiekszajace
doktadno$é przyblizenia rozszczepienie China IV rzedu. Warto zauwazy¢, ze Autor robi
przeglad réznych mozliwych alternatywnych metod numerycznego rozwigzywania rownania
Moyala, nie podaje jednak argumentu przemawiajgcego za wyborem tego konkretnego
podejécia. Czy byla to dokladnos¢ obliczeniowa, szybko$¢, wzglednie niski stopien
ztozonoéci kodu, a moze co$ innego?

Podrozdziat 2.5 zawiera prezentacje metodologii rozwigzywania réwnania Moyala w
sytuacji, gdy potencjat w Hamiltonianie jest zalezny od czasu, tak jak w przypadku
zanurzenia uktadu w polu elektromagnetycznym Ilub w samouzgodnionym polu
elektrycznym. Rozdziat zamyka omoéwienie numerycznej metody rozwigzywania réwnania
Moyala dla uktadu kwantowego, bedacego odpowiednikiem klasycznego uktadu
Wiasowa-Poissona. Mozna bez watpliwosci stwierdzié¢, ze pomimo wyrazonych wyzej uwag
rozdziat 2 jest solidnym wprowadzeniem teoretycznym i zawiera kompendium wiedzy
potrzebnej do zrozumienia metodologii badawczej stosowanej w kolejnych rozdziatach
rozprawy.

W Rozdziale 3, zatytutowanym Dynamiczna entropowa miara nieklasycznosci, Autor
rozwaza dynamike stanéw typu kota Schroedingera oddziatujgcych z barierg potencjatu w
opisie przestrzenno-fazowym. Rozdziat zaczyna sie od wprowadzenia definicji entropii W-R i
podania jej fizycznej interpretacji dla kilku wybranych wartosci wyktadnika a. Tu warto
zauwazyé, ze Autor stwierdza, ze entropia. W-R jest uogélnieniem klasycznej entropii
Rényiego na przypadek kwantowych stanéw w przestrzeni fazowej. To sformutowanie nie
wydaje sie jednak adekwatne. Obie definicje entropii maja wprawdzie podobienstwa, gdyz
wykorzystujg wyrazenie o podobnej konstrukgcji, jednak w przypadku klasycznej entropii
Rényiego mamy do czynienia z rozktadem prawdopodobienistwa znormalizowanym w L',
natomiast w przypadku entropii W-R mamy do czynienia z kwadratem modutu funkcji
Wignera, co oznacza, ze w granicy klasycznej tez otrzymamy wielkos¢ kwadratowa
znormalizowang w L?. Stad tez bardziej wtasciwe bytoby sformutowanie, ze entropia W-R
jest kwantowa, przestrzenno-fazowg wersja klasycznej entropii Rényiego, a nie jej
uogdlnieniem.

Po podaniu definicji entropii W-R Autor przedstawia jej zastosowanie do identyfikacji
topologicznych przejs¢ fazowych w dwuwymiarowych materiatach Diraca, a doktadnie w
silicenie. Materiat ten wykazuje przejscia pomiedzy fazg pasmowg a fazg topologiczng,
ktérymi mozna sterowaé poprzez przytozone pole elektryczne. Ta cze$¢ rozprawy zawiera
juz wyniki uzyskane osobiscie przez Autora. Proponuje on zastgpienie dotychczas uzywanej
definicji topologicznej liczby kwantowej C(A,), ktéra charakteryzuje topologiczne przejscia
fazowe w materiatach 2D, opartej na entropii wzglednej Rényiego wyliczonej dla elektronow i
dziur na danym poziomie Landaua, analogiczng definicja oparta o entropie W-R. Zmiane tg
motywuje czutoscig entropii W-R na elementy pozadiagonalne macierzy gestosci, ktére sg
odpowiedzialne za korelacje miedzy potozeniem i pedem oraz efekty koherencii.

Autor pokazuje, ze to zmodyfikowane podejécie poprawnie identyfikuje wartosci
zmiennych, dla ktoérych zachodzg topologiczne przejécia fazowe w silicenie. W tym miejscu
nalezy zaznaczyé, ze otrzymany przez Autora wynik przemawiatby znacznie bardziej na
korzy$¢ uzycia entropii W-R, gdyby zostat zestawiony z jego odpowiednikiem dla definicji
opartej na entropii wzgledne]. Brak takiego zestawienia nie pozwala stwierdzi¢, czy
argumenty teoretyczne przemawiajgce za entropig W-R sa istotne takze w praktyce. Jest to



pewien mankament tej czesci rozprawy. Innym mankamentem przedstawionych rozwazan
jest zastosowanie metody tylko w przypadku jednego konkretnego materiatu - silicenu.
Pozostaje bowiem otwartg kwestia, czy ta metoda okazataby sie réwnie skuteczna w
przypadku innych materiatow. Brakuje takze proby dyskusji, dlaczego entropia dla
wszystkich trzech wartosci wyktadnika a daje podobne wyniki mimo roznych interpretaciji
kazdej z nich; Autor nie zastanawia sie tez, dla jakiego zakresu wartosci wykfadnika
doktadnosé metody zacznie sie psuc.

W kolejnej czesci rozdziatu Autor przedstawia dowdd twierdzenia o istnieniu dolnego
ograniczenia wartosci potowkowej entropii W-R, a dalej dowodzi rownowaznosci tej entropii
z parametrem nieklasycznosci. Nastepnie pokazuje, ze entropia W-R jest monotoniczna
wzgledem wyktadnika a, a wiec entropia potéwkowa przyjmuje najwigksza mozliwg warto$¢
w przedziale od % do +«. Wszystkie te dowody sg bez zarzutu. Podrozdziat 3.1 zamyka
oméwienie nowatorskiej metody wyznaczania czasu interakcji polegajacej na wykorzystaniu
symplektycznej niezmienniczosci entropii W-R dla ewolucj swobodnej jako wskaznika
poczatku i konca interakcji stanu z potencjatem rozpraszajacym. Metoda ta jest jednym z
najwazniejszych zagadniert omowionych w rozprawie.

Pozostate podrozdziaty Rozdziatu 3 poswigcone zostaty badaniu dynamiki stanéw typu
kota Schrodingera rozpraszanych na gaussowskiej barierze potencjatu o regulowanej
wysokosci | szerokosci. Autor wyprowadzit wyrazenie na funkcje Wignera dla tego
przypadku, przyjmujac konkretne wartosci parametrow i charakterystyki siatki przestrzeni
fazowej, a nastepnie przedstawit formuty dla konkretnej realizacji rozszczepienia Stranga |l
rzedu. Zadajgc wartosci parametrow, Autor nie wyjasnit niestety przyjetej wartosci pedu
0,=0.15 jedn.at., ktéra staje sie zrozumiata dopiero pod koniec kolejnego podrozdziatu lub
po siegnieciu przez czytelnika do jednej z oryginalnych publikacji [71] lub [94].

Oméwienie wynikéw symulacji numerycznych zostato podzielone na cztery czesci: (1)
dynamika funkcji Wignera, (2) ewolucja gestosci prawdopodobieristwa oraz dynamika
entropii potowkowej jako wskaznika nieklasycznosci w zaleznosci od (3) fazy wzglednej
stanu, a takze od (4) wysokosci i szerokoéci bariery potencjatu. Wynik, ktoremu Autor
poswiecit najwiecej uwagi, jest asymetryzacja stanu Yurkego-Stolera z poczatkowg fazg
wzgledng 6=11/2. Niestety, brakuje proby odpowiedzi na pytanie o przyczyne tego zjawiska i
jego interpretacje.

W podrozdziatach 3.4.3 i 3.4.4 badane jest zachowanie entropii potowkowej W-R i
parametru nieklasycznosci Kenfacka-Zyczkowskiego w zaleznosci od fazy wzglednej migdzy
pakietami falowymi oraz wysokosci i szerokosci bariery potencjatu. Na rysunkach 3.8, 3.9 i
3.10 Autor zaprezentowat wyniki numeryczne dla obu tych wielkosci fizycznych. To, co rzuca
sie w oczy na kazdym z nich, jest fakt, ze wielkosci te dajg doktadnie te samg informacje - co
jest z jednej strony oczywiste, biorac pod uwage udowodniong wczesniej przez Autora ich
réwnowaznosé - ale z drugiej strony, o ile warto$é numeryczna parametru nieklasyczno$ci
jest natychmiastowo interpretowalna z uwagi na jej odniesienie do 0, o tyle warto$¢ entropii
potdwkowej wymaga najpierw wyliczenia jej wartosci bazowej, zadanej przez In(2Th).
Nasuwa sie w tym kontekscie obserwacja, ze Autor w zadnym miejscu swojej rozprawy nie
podat argumentéw przemawiajgcych na korzy$¢ stosowania entropii potéwkowej W-R
wzgledem parametru nieklasycznosci.

Ostatnim z zasadniczych rozdziatéw rozprawy jest Rozdziat 4 Tunelowanie protonu w
DNA pod wptywem pola elektromagnetycznego. Przedstawia on numeryczne rozwigzywanie
rownania Moyala w przestrzeni fazowej dla procesu tunelowania protonu w parze zasad A-T
pod wplywem przylozonego zewnetrznego pola elektromagnetycznego w zakresie
podczerwieni, w wyniku ktérego powstaja tautomeryczne formy tych zasad. Model
teoretyczny uktadu zostat opisany w podrozdziale 4.1, a metodologia obliczen w
podrozdziale 4.2. Tu pojawia sie pewna niejasnos¢: Autor napisat, ze w obliczeniach



wykorzystuje rozszczepienie Stranga Il rzedu, podczas gdy w Dodatku A.4.6 jest takze
mowa o zrealizowanym numerycznie wariancie z rozszczepieniem China IV rzedu. Ktorej
wersji dotyczg wiec wyniki przedstawione w kolejnych podrozdziatach?

W podrozdziale 4.3, omawiajgcym uproszczong wersje ukfadu bez zewnetrznego pola,
Autor skupit sie na prezentacji widma mocy zdefiniowanego wczes$niej dynamicznego
wspotczynnika tunelowania, ktore zawiera zaréwno maksima dla sktadowej stacjonarnej, jak
i czestosci przejé¢ pomiedzy stanami powyzej bariery potencjatu. Z kolei w wersji peinej z
oscylujgcym polem elektromagnetycznym badanej w podrozdziale 4.4, Autor wprowadzit
formalizm modéw Floqueta, aby wyjasni¢ zmiany w strukturze widma mocy i pojawienie sig
nowych jego maksimoéw.

Widma mocy dla wybranych wartosci pola przedstawione zostaty na rys. 4.4. Rysunek ten
zyskatby na czytelnosci, gdyby czestosci, dla ktérych pojawiajg sie najwazniejsze maksima
w przypadku braku pola i z polem, zostaly zaznaczone pionowymi liniami. Bez tego maksima
te sa zbyt niskie, aby szybko oceni¢ zmiany w ich pofozeniach ze wzrostem amplitudy pola.
Z kolei rysunek 4.5 prezentuje zalezno$¢ entropii potéwkowej W-R od czasu. Autor nie
podjat tu jednak proby wyjasnienia widocznych zmian tej wielkosci, ktéra po poczagtkowym
wzroscie do ok. 2.3, od pewnego momentu zaczyna spada¢ az do wartosci ok. 2.1,
wskazujac, ze poziom nieklasycznoséci stanu maleje z czasem.

Analize zaleznosci wspdiczynnika tunelowania i entropii potéwkowej od czestosci
promieniowania elektromagnetycznego zawiera podrozdziat 4.4.3. Autor zidentyfikowat
czestotliwosé rezonansowg réwna ok. 15 THz, przy ktorej obie wielkosci osiggajg wartosci
maksymalne, czyli zmiana formy zasad A i T nastepuje z najwigkszym
prawdopodobiefistwem. W $lad za tym wynikiem Autor zasugerowat, ze fakt wystepowania
takiego zjawiska moze umozliwi¢ kontrole nad tautomeryzacjq tych zasad, a jednoczesnie
poméc zrozumieé zagrozenie, jakie dla tkanek zywych moze stanowi¢ promieniowanie o
takiej czestotliwoéci. Jest to bardzo ciekawy wynik, biorgc pod uwage, ze zakres temperatur,
przy ktérym promieniowanie podczerwone zawiera silne skfadowe o takiej czestotliwosci,
obejmuje temperatury spotykane takze w codziennym zyciu. O ile zewnetrzne zrodia
promieniowania nie powinny by¢ w tym kontekscie istotne, gdyz nie wnika ono gteboko w
skore, o tyle ciato istot statociepinych emituje je w catej swej objetosci. Dlatego problem jego
wplywu na pojawianie sie btedow w replikacji DNA jest zagadnieniem wartym dalszych
badan.

Odnoszgc sie tgcznie do analiz przedstawionych w rozdziatach 3 i 4, w naturalny sposob
nasuwa si¢ spostrzezenie, ze Autor nie zajat sie¢ w ogole kwestig doktadno$ci numerycznej
uzyskanych wynikéw z punktu widzenia kolejnych rzedéw przyblizeri rozwigzan réwnania
Moyala. Autor przedstawit metody rozwigzan w Il i IV rzedzie, ale nie podat, czy
gdziekolwiek zastosowat to drugie z nich oraz nie podat, jak roznig sig wyniki w tych dwéch
przyblizeniach i czy ich btedy sg poréwnywalne z btedami pochodzacymi z innych zrodet, np.
gestosci siatki, periodyczno$ci warunkéw brzegowych w FFT czy propagaciji biedu w czasie.
Pominiecie tego aspektu nalezy uzna¢ za mankament dyskusji wynikow.

Podstawowg czes¢ rozprawy konczy Podsumowanie, gdzie Autor w skondensowanej
formie wymienia to, co zostalo oméwione we wczeéniejszych rozdziatach, wskazuje na
najwazniejsze wyniki oraz wymienia potencjalne kierunki dalszych badan. W szczegolnosci
interesujgce wydaje sie wskazane przez Autora przyszie zastosowanie metodologii z
rozdziatu 4 do zbadania zjawiska tunelowania takze pomiedzy guaning i cytozyng a ich
tautomerami. Rozprawe konczg: Dodatek, w ktérym Autor zamiescit prezentacje niektorych
poje¢ z zakresu mechaniki statystycznej, podat wyprowadzenie réwnania Moyala oraz
zamiescit szczegdétowe opisy architektury procedur numerycznych wykorzystanych do
obliczen wraz z ich pseudokodami, i obszerna Bibliografia zawierajgca 142 pozycje.



Na ptaszczyznie edytorskiej tekst rozprawy zawiera niewiele uchybieri. Oto lista
zauwazonych w trakcie lektury drobnych btedow:
1. Na str. 22 w podrozdz. 2.5.4 wystapita literowka w stowie “potencjalna”.
2. Na str. 23 w réwnaniu (2.91), w pierwszej linii tekstu na str. 24 oraz w réwnaniach

(2.94) i (2.96) pojawia sie operator kinetyczny 3"\ ktérego symbol koliduje z
operatorem porzadkowania czasowego w rownaniu (2.75).

3. Na str. 31 w réwnaniu (3.4) w funkciji logarytmu pominiety zostat znak modutu przy
kwadracie funkcji Wignera, co oczywiscie nie jest matematycznie btedne, gdyz
funkcja ta jest rzeczywista, ale nie jest to spdjne z resztg wzorow.

4. Na str. 35 ostatnie zdanie w podrozdz. 3.1.4 zawiera powtérzenie informacji
podanych wczes$niej.

5. Na str. 36 w ostatnim zdaniu podrozdz. 3.1.5 brakuje dwukropka po stowie

“praktyczne”.

Na str. 42 w 2. linii od géry powinno by¢: (2.23) oraz (2.24).

Na str. 62 w 8. linii podrozdz. 4.4.4 brakuje stowa “promieniowania’.
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3. Wnioski konicowe.

Rozprawa p. mgr Macieja Kalki zawiera kilka oryginalnych rozwigzan problemow
naukowych, ktére wnoszg niepomijalny wkiad do teorii uktadoéw kwantowych w ujeciu
przestrzenno-fazowym. Za najwazniejsze z nich na poziomie teoretycznym mozna uznaé
sciste wykazanie, ze entropia W-R dla wyktadnika a=1/2 niesie t¢ sama informacje o
nieklasycznosci uktadu, co parametr Kenfacka-Zyczkowskiego, jej wartos$¢ stanowi gérne
ograniczenie dla entropii W-R wyzszych rzeddéw, a takze zaproponowanie metody
identyfikacji topologicznych przejs¢ fazowych w materiatach Diraca opartej na wiasnosciach
tej entropii. Na poziomie analiz numerycznych najistotniejsze wyniki to pokazanie, ze faza
wzgledna superpozycji pakietow falowych w stanie poczatkowym oraz parametry bariery
potencjatu pozwalaja na kontrole stopnia nieklasycznosci stanow w procesie rozpraszania
oraz odkrycie zjawiska rezonansu w procesie tunelowania protonow w zasadach DNA
zwigzane z oscylujgcym polem elektromagnetycznym o czestosciach w zakresie dalekiej
podczerwieni, ktére moze wzmacnia¢ proces tautomeryzacji tych zasad. Sg to wazne i
ciekawe wyniki, ktére $wiadczg o ogolnej wiedzy teoretycznej w dziedzinie fizyki, dobrym
zrozumieniu fundamentéw teorii kwantéw, swobodnym postugiwaniu sig formalizmem
Wignera-Moyala na poziomie analitycznym i numerycznym, a takze uzyskanej dojrzatosci i
samodzielnoéci naukowej w zakresie wyboru metod badawczych i wyciggania wnioskow.

Uwagi krytyczne zawarte w recenzji nie obnizajg wartosci naukowej rozprawy, ktérg
oceniam wysoko. Nalezy podkresli¢, ze zostata ona napisana w sposéb merytoryczny,
posiada adekwatna, przejrzysta strukture, a dobor i liczba cytowanych prac $wiadczg o
bardzo dobrej orientacji Autora w literaturze przedmiotu

Rozprawa zostata w znacznej czesci oparta na wynikach zamieszczonych w 4 pracach
opublikowanych w czasopismach Scientific Reports, Physical Review A i Entropy (z 5
wymienionych prac Autora w dziedzinie fizyki). Kazde z tych czasopism cieszy si¢ dobrg
opinig w zakresie objetym tematyka rozprawy. W dwdch z tych publikacji p. Kalka jest
pierwszym autorem, co $wiadczy o jego dominujgcym wkiadzie w te publikacje. Oproécz tego
w informacjach o sobie p. Kalka przytacza liste kilku innych publikacji, juz poza tematyka
rozprawy, ktére potwierdzaja, ze jego zainteresowania badawcze wykraczajg poza waska
specjalnosé mechaniki kwantowej i obejmujg takze kryptografie i energetyke, co dobrze
rokuje pod katem dalszej jego kariery naukowej. Dorobek publikacyjny Autora nalezy oceni¢



pozytywnie, gdyz jego publikacje posiadajg juz ponad 30 cytowan w bazie Web of
Knowledge i ponad 70 w bazie Google Scholar - wynik, ktory jest poza zasiggiem wielu
doktorantéw. Swiadczy to, ze wkiad naukowy p. Kalki zostat juz zauwazony przez
srodowisko.

Podsumowujgc stwierdzam, ze recenzowana rozprawa doktorska spetnia wymagania
okreslone w art. 187 ustawy z dn. 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i
nauce i wnioskuje o dopuszczenie mgra inz. Macieja Kalki do dalszych etapow
postepowania o nadanie stopnia doktora w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych
w dyscyplinie nauki fizyczne.

gl

w~
dr hab. Jarostaw Kwapien, prof. IFJ PAN



