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PROGRAM

Sesja 1 chairman: prof. dr hab. Grzegorz Kamieniarz

10:15-11:00 prof. dr hab. Romuald Lemanski (INTiBS PAN)
Opis teoretyczny pierscieni molekularnych uwzgledniajqacy
elektronowe stopnie swobody oraz fluktuacje spinowe jonéw
magnetycznych

11:00-11:15 mgr inz. Jacek Matysiak (INTiBS PAN)
Wtasnosci pierscienia molekularnego Crs otrzymane w oparciu o
model uwzgledniajqcy elektronowe stopnie swobody i fluktuacje
spinowe jonéw magnetycznych

11:15-11:30 mgr inz. Jakub Krawczyk (INTiBS PAN)
Anomalne wlasnosci termodynamiczne modelu Falicova-Kimballa
przy matych wartosciach parametru oddziatywania

11:30-11:45 dr hab. Franco Ferrari, prof. US (Instytut Fizyki, US)
Zastosowanie metody Monte Carlo Wanga-Landaua do
modelowania wtasnosci termicznych i mechanicznych pojedynczych
piersScieni polimerowych w roztworze

Sesja 2 chairman: prof. dr hab. Andrzej Drzewinski

12:00-12:45 dr inz. Artur P. Durajski (Instytut Fizyki, PCz)
Nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe w Swietle najnowszych
wynikéw teoretycznych i doswiadczalnych

12:45-13:00 dr inz. Marcin Jarosik (Instytut Fizyki, PCz)
Dynamika molekuly wodoru z zewnetrznym wymuszeniem

13:00-13:15 Izabela Domagalska (Instytut Fizyki, PCz)
Termodynamika nieekstensywna nanogazu ztozonego z M molekut
wodoru



Sesja 3 chairman: prof. dr hab. inz. Zbigniew Domanski

14:15-15:00 dr Piotr Koztowski (Wydzial Fizyki, UAM)
Struktura i wtasnos$ci magnetyczne wybranych politlenkéw wanadu
o mieszanych stanach walencyjnych

15:00-15:15 dr hab. inz. Bartlomiej Spisak (Instytut Fizyki i Informatyki
Stosowanej, AGH)
Dynamika kwantowa w przestrzeni fazowej. Ujecie propagatorowe h

15:15-15:30 dr inz. Maciej Wotoszyn (Instytut Fizyki i Informatyki Stosowanej,
AGH)
Zastosowanie funkcji Wignera do analizy wlasnos$ci transportowych
uktadoéw kwaziperiodycznych

15:30-15:45 dr Jarostaw Paturej (Instytut Fizyki, US)
Cylindryczne szczotki polimerowe — element sktadowy nowych
materialéow o niezwyktych witasciwosciach mechanicznych

Sesja 4 chairman: prof. dr hab. Romuald Lemanski

16:00-16:15 dr Joanna K. Kalaga (Instytut Fizyki, UZ)
EPR-sterowalno$é w uktadzie trzech kubitéow

16:15-16:30 mgr Dagmara Sztolberg (Instytut Fizyki, UZ)
Wlasnosci optyczne proszku LaAlO3 domieszkowanego jonami
chromu

16:30-16:45 mgr Zbigniew Wojtkowiak (Wydzial Fizyki, UAM)
Numeryczne obliczanie ciepta przemiany na podstawie histogramu
rozktadu energii w trojwymiarowym modelu Ashkina-Tellera

16:45-17:00 dr Michal Antkowiak (Wydziat Fizyki, UAM)
Uniwersalna sekwencja stanéw podstawowych i uporzadkowanie
poziomow energetycznych w sfrustrowanych piersScieniach
antyferromagnetycznych z defektem jednego wiazania



WYKYADY PLENARNE

Nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe w Swietle
najnowszych wynikow teoretycznych i doswiadczalnych

Artur P. Durajski”

Instytut Fizyki, Politechnika Czg¢stochowska

W grudniu 2014 roku zaprezentowano pierwsze wyniki eksperymentalne [1], poprzedzone
wynikami teoretycznymi [2], ktore dowodza, ze zwigzek HsS znajdujacy si¢ pod wysokim
ci$nieniem posiada ekstremalnie wysokie wartosci temperatury krytycznej. W szczegdlnosci,
w zakresie ci$nien od 115 do 200 GPa, temperatura krytyczna ro$nie od 31 do 150 K. Dodat-
kowo nalezy podkresli¢ fakt, ze zaobserwowano silny efekt izotopowy, co wyraznie sugeruje
elektronowo-fononowe pochodzenie stanu nadprzewodzacego. Co ciekawe, w skutek dyso-
cjacji wyjsciowego zwiazku, najprawdopodobniej wedtug schematu: 3H,S—2H3S+S, wy-
indukowat si¢ stan nadprzewodzacy o temperaturze krytycznej wynoszacej az 203 K (p =150
GPa) [1]. Z fizycznego punktu widzenia uzyskany rezultat oznacza, ze odkryto nadprzewod-
nik o najwyzszej znanej wartosci temperatury krytycznej. Dotychczasowy rekord nalezat do
tlenowych zwigzkow miedzi, ktore charakteryzowaty si¢ maksymalng temperaturg krytyczng
rowng 164 K [3]. W przypadku miedzianéw zasadniczy problem zwigzany jest z poprawnym
okresleniem mechanizmu parujacego odpowiedzialnego za kondensacje elektronéw w pary
Coopera. W literaturze dominuje poglad, iz gldéwng role odgrywaja silne korelacje Elektro-
nowe modelowane w ramach teorii Hubbarda lub modelu t-J. Z drugiej strony wiele danych
eksperymentalnych wskazuje rowniez na istotne znaczenie oddziatywania elektron-fonon.

Podczas XXI Minisympozjum Fizyki Statystycznej zaprezentowane zostang wszystkie istotne
parametry stanu nadprzewodzgcego indukujacego sie¢ w zwigzku H3S oraz siostrzanym
uktadzie PHs. Obliczenia numeryczne przeprowadzono w ramach klasycznego oraz
rozszerzonego o poprawki wierzchotkowe formalizmu Eliashberga [4-6]. Dodatkowo
przedstawiony zostanie model oparty na hamiltonianie z czlonem oddziatywania typu
elektron-fonon i elektron-elektron-fonon, ktory w sposéb bardzo precyzyjny pozwala na opis
wybranych wielkosci charakteryzujacych stan nadprzewodzacy w nadprzewodnikach
niekonwencjonalnych — miedzianach [7,8].

) adurajski@wip.pcz.pl
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. R. Szcze$niak, A.P. Durajski, Supercond. Sci. Technol. 27, 125004 (2014)

o~NO UG~ WNE 7



Struktura i magnetyzm wybranych politlenkéw wanadu
0 mieszanych stanach walencyjnych

Piotr Koztowski,* K. Yu. Monakhov,? O. Linnenberg,? J. van Leusen,’
C. Besson,? T. Secker,? U. Englert,? P. Kogerler,” X. Lopez,® J. M. Poblet®

! Wydziat Fizyki, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu
2 Institut fiir Anorganische Chemie, RWTH Aachen University, Aachen, Germany
¥ Departament de Quimica Fisica i Inorganica, Universitat Rovira i Virgili, Tarragona, Spain

Politlenki wanadu zawierajace jony wanadu w réznych stopniach utleniania stanowig grupe
magnetykéw molekularnych o ciekawych wlasno$ciach magnetycznych, ale sg zwykle trudne
w modelowaniu. W niniejszym wykladzie zostang przedstawione dwa przyktady takich
magnetykow:  [VO,F,@ HV22054]6' zawierajacy  niezlokalizowane elektrony  oraz
(NEt,)s[V16038(Br)]-2H,0 o skomplikowanej strukturze krystalicznej.

[VOZFZ@HV22054]6' wedhug obliczen chemicznych zawiera 6 magnetycznych elektrondw
niezlokalizowane i dwa zlokalizowane. Uproszczone modelowanie zaniedbujace energi¢
kinetyczng byto w stanie wyjasni¢ w sposob jakosciowo poprawny magnetyzm tej molekuty
[1]. Jednak dopiero zastosowanie potklasycznego modelu t-j (energia Kinetyczna traktowana
klasycznie) inspirowanego wynikami obliczen DFT pozwolito na dokladne modelowanie
wlasnosci magnetycznych. Okazalo si¢, Zze jest ono mozliwe tylko wtedy, gdy liczba
elektronow niezlokalizowanych jest nieparzysta i wynosi 5 lub 7. Ostatecznie najlepsze
wyniki zostaly otrzymane gdy uwzgledniono mieszanke 3 molekut o réznej protonacji:
[VO,F2@HV2054]%, [VOF2@HV2054]%, [VO,F2@V2,0s4]%.

(NEts)s[V16038(Br)]-2H,0 krystalizuje jako skomplikowany krysztat blizniaczy, co w sposob
istotny utrudnia poprawne okreslenie jego struktury oraz konfiguracji elektronéw
walencyjnych. Konfiguracja elektrondow walencyjnych determinuje stosunek magnetycznych
jonéw wanadu V** do jonow niemagnetycznych V°*, ktéry ma istotny wptyw na magnetyzm
tego zwigzku. Dokladne symulacje wlasnosci magnetycznych w rdéznych scenariuszach
strukturalnych pozwolity nie tylko wyjasni¢ magnetyzm tej molekuty, ale takze rzuci¢ nowe
$wiatlo na jej strukture. Wykazano, ze éredni stosunek magnetycznych jonéw wanadu V** do
jondéw niemagnetycznych v, ktory wedtug obliczen chemicznych powinien wynosi¢ 8:8 jest
w rzeczywisto$ci wynikiem koegzystencji w jednym krysztale 4 r6znych molekul o stosunku
V*: V®* réwnym 8:8, 8:8, 7:9, 9:7.

) kozl@amu.edu.pl

1. K. Yu. Monakhov, O. Linnenberg, P. Koztowski, J. van Leusen, C. Besson, T. Secker,
A. Ellern, X. Lopez, J. M. Poblet, P. Kogerler, Chemistry — A European Journal 21,
2387 (2015)



Opis teoretyczny pierscieni molekularnych uwzgledniajacy
elektronowe stopnie swobody oraz fluktuacje spinowe jonow
magnetycznych

Romuald Lemanski,"” Jacek Matysiak

Instytut Niskich Temperatur i Badan Strukturalnych PAN, Wroctaw

Zaprezentowany zostanie model, ktory z jednej strony odtwarza spektrum energetyczne roz-
nych konfiguracji magnetycznych otrzymane metoda DFT i jednocze$nie pozwala na uzys-
kanie takiej sekwencji niskoenergetycznych wzbudzen, ktora jest zblizona do otrzymanej na
podstawie danych eksperymentalnych. Model ten jest uogolnieniem spinowej wersji modelu
Falicova-Kimballa, w ktorym dotaczono wyrazy odpowiadajagce kwantowym fluktuacjom
pomiedzy réznymi konfiguracjami magnetycznymi jonow.

W referacie zostang przedstawione przestanki prowadzace do wyboru takiego modelu, jego
zwigzki z modelem Heisnberga, potencjalne mozliwos$ci zastosowania i rozszerzenia, jak
réwniez jego ograniczenia.

®) R.Lemanski@int.pan.wroc.pl



KOMUNIKATY

Uniwersalna sekwencja stanow podstawowych

| uporzadkowanie poziomow energetycznych

w sfrustrowanych pierscieniach antyferromagnetycznych
Z defektem jednego wigzania

Michat Antkowiak,"” Grzegorz Kamieniarz, Wojciech Florek
Wydziat Fizyki, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

UstaliliSmy uniwersalng sekwencj¢ stanéw podstawowych sfrustrowanych pierScieni anty-
ferromagnetycznych z nieparzystg liczba spinéw s i defektem a jednego wigzania, mode-
lowanych izotropowym hamiltonianem Heisenberga [1]. Sekwencja cechuje si¢ catkowitym
spinem S < s i zawiera wszystkie spiny nalezagce do dozwolonego przedzialu. Potwierdza to
klasyfikacje¢ frustracji w nanomagnetykach tego typu.

Dla S’ > S wystepuje uporzadkowanie pozioméw Lieba-Mattisa [1] E(S' + 1) > E(S"),
gdzie E(S') to najnizsza energia stanoOw opisanych przez liczbe kwantowg S’. Nasze obli-
czenia, wskazujace na role dwudzielnosci [1], wykazaly nieoczekiwane cechy badanego
modelu: wigksze pierscienic 0 niedwudzielnej strukturze oddziatywan dziedzicza kon-
sekwencje twierdzenia Lieba-Mattisa swoich dwudzielnych archetypow.

®) antekm@amu.edu.pl
1. G. Kamieniarz, W. Florek, M. Antkowiak, Phys. Rev. B. 92, 140411(R) (2015)

Termodynamika nieekstensywna nanogazu zlozonego
Z M molekul wodoru

|zabela Domagalska,? Radostaw Szczeéniak, Ewa Drzazga, Artur P. Durajski,
Matgorzata Kostrzewa

Instytut Fizyki, Politechnika Czestochowska

Nieekstensywna fizyke statystyczng zapostulowal w 1988 roku Constantino Tsallis [1],
proponujac nieaddytywng entropi¢. Entropia Tsallisa jest uznawana jako uogdlnienie teorii
Boltzamnna-Gibbsa. W badaniach wzi¢liSmy pod uwage rozrzedzone nanogazy zawierajace
M =3 molekuty. W ramach nieekstensywnej fizyki statystycznej wyznaczyliSmy ich
entropie, energie wewnetrzng oraz ciepto wlasciwe.

®) iza.domagalska@wp.pl
1. C. Tsallis, J. Stat. Phys. 52, 479 (1988)



Zastosowanie metody Monte Carlo Wanga—Landaua
do modelowania wlasnosci termicznych i mechanicznych
pojedynczych pierscieni polimerowych w roztworze

Franco Ferrari®”
Instytut Fizyki, Uniwersytet Szczecinski

Tematem niniejszego referatu sg wihasciwosci 1 sposoéb zachowania si¢ w roztworach
pojedynczych tancuchow polimerowych w postaci wezidw. Polimery sa modelowane na
prostej sieci szesciennej. Ich wlasnos$ci statystyczne sg badane w oparciu o wykresy $rednich
wartosci oczekiwanych kilku obserwabli, takich jak energia wtasciwa, wlasciwa pojemnos¢
cieplna oraz tzw. promien bezwtadnosci. W przypadku gdy tancuch jest rozciagniety przy
uzyciu zewnetrznej sity skierowanej wzdtuz osi z, mierzona jest rowniez wysoko$¢ punktu
zaczepienia sity. Srednie sa obliczone za pomoca metody Monte Carlo w wariancie algorytmu
Wanga-Landaua. Algorytm zostat odpowiednio przys$pieszony oraz zréwnoleglony tak, aby
umozliwi¢ probkowanie wielkich liczb (rzedu kilkudziesieciu do kilkunastu miliardéw)
konformacji weztow. Przedstawione wyniki dotyczg weztow roznego typu, na przyklad tzw.
koniczyny (trefoil knot), 6ésemki (figure-eight knot) i wielu innych. Z wykonanej analizy
wynika, iz tancuchy polimerowe w postaci wezléw maja bogata rozmaitos¢ zachowan, ktore
moga by¢ wykorzystane do dostrojenia wtasciwosci materiatow polimerowych. Na przyktad,
polimery takie puchng szybciej albo wolniej pod wplywem wzrastajacej temperatury
w zaleznos$ci od rodzaju wezta oraz oddziatywan pomigdzy monomerami. W trakcie referatu
pokazane beda roéwniez interesujace cechy rozciggnietych weziow, ktore w niskich
temperaturach relaksuja si¢ skokowo.

® franco@feynman.fiz.univ.szczecin.pl

Dynamika molekuly wodoru z zewn¢trznym wymuszeniem

Marcin Jarosik"
Instytut Fizyki, Politechnika Czestochowska

W trakcie prezentacji zostang przedstawione wyniki badan, w ramach ktorych analizowano
dynamike¢ molekuty wodoru poddanej dzialaniu zewngtrznego wymuszenia. Strukture
energetyczng molekuty wodoru w zaleznosci od ci$nienia Wyznaczono z pierwszych zasad.
Nastepnie przeanalizowano drgania molekuly w obecnosci zewnetrznej, periodycznej sily
rozciaggajacej w zaleznosci od jej amplitudy i czestosci. Pozwolilo to na wyznaczenie
obszarow stabilnoéci i niestabilno$ci rozpatrywanej molekuly. Ponadto stwierdzono tez
mozliwo$¢ wystepowania drgan chaotycznych, pojawiajacych si¢ w obszarze niestabilnos$ci
molekuty.

®) jarosikmw@wip.pcz.com



EPR-sterowalnos¢ w ukladzie trzech kubitow

Joanna K. Kalaga,"” Wiestaw Leonski
Instytut Fizyki, Uniwersytet Zielonogorski

EPR-sterowalno$¢ obok splatania jest takim rodzajem korelacji, ktore nie wystepuja w ukla-
dach klasycznych. W naszych badaniach rozwazamy kwantowe korelacje w ukladach tro;j-
kubitowych, a przede wszystkim koncentrujemy si¢ na mozliwo$ci uzyskania stanéw stero-
walnych. W tym celu analizujemy parametr sterowalnosci bazujacy na nieréwnosci
Cavalcantiego [1-3] i pokazujemy, ze w uktadzie trzech kubitow mozemy obserwowac jedy-
nie sterowalno$¢ asymetryczng. Nastepnie obliczamy parametry splatania, takie jak ujemnos¢
(negativity) oraz zbiezno$¢ (concurrence), pokazujac, ze w przypadku stanéw dwukubi-
towych sterowalno$¢ pojawia si¢ tylko wtedy gdy ujemnos$¢ jest ograniczona do pewnego
zakresu wartosci.

®) J.Kalaga@if.uz.zgora.pl

1. E. G. Cavalcanti, M. D. Reid, J. Mod. Opt. 54, 2373 (2007)

2. E. G. Cavalcanti, P. D. Drummond, H. A. Bachor, M. D. Reid, Opt. Express 17, 18693
(2009)

3 E. G. Cavalcanti, Q. Y. He, M. D. Reid, H. M. Wiseman, Phys. Rev. A 84, 032115 (2011)

Anomalne wlasnosci termodynamiczne modelu Falicova-
Kimballa przy malych wartosciach parametru oddzialywania

Jakub Krawczyk,” Romuald Lemanski

Instytut Niskich Temperatur i Badan Strukturalnych PAN, Wroctaw

W przypadku duzych warto$ci parametru oddziatywania U, parametr porzadku w modelu
Falicova-Kimballa przyjmuje posta¢ Curie-Weissa. Natomiast w granicy matych U, van
Dongen [1] wykazal gwaltowny spadek parametru porzadku w poblizu T = T./2.
W referacie zostang przedstawione wyniki obliczen parametru porzadku oraz ciepta
wlasciwego w funkcji temperatury dla réznych wartosci parametru U. Okazuje si¢, ze dla
matych U obie te wielko$ci zachowuja si¢ w sposob nietypowy, znacznie odbiegajacy od tego
jaki jest w przypadku duzych U. Obliczenia zostaly wykonane metodg dynamicznego pola
sredniego (DMFT).

) j.krawczyk@int.pan.wroc.pl
1. P.G.J. van Dongen, Phys. Rev. B 45, 2267 (1992)
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Wilasnosci pierscienia molekularnego Crg otrzymane
w oparciu 0 model uwzgledniajacy elektronowe stopnie
swobody i fluktuacje spinowe jonow magnetycznych

Jacek Matysiak,"” Romuald Lemanski
Instytut Niskich Temperatur i Badan Strukturalnych PAN, Wroctaw

Molekuta CrgFg(O,CH)16 (W skrocie Cr8) jest najbardziej znanym przedstawicielem szerszej
rodziny pierscieni antyferromagnetycznych zbudowanych na bazie jonow chromu. Jak po-
twierdzaja dane eksperymentalne, wlasnosci magnetyczne tej molekuty dobrze opisane sa
fenomenologicznym modelem uwzgledniajagcym oddziatywania wymienne oraz wptyw pola
krystalicznego [1,2]. Dotychczas, do opisu teoretycznego molekuty Cr8 wykorzystano row-
niez obliczenia ab initio typu DFT, jednak wyznaczona na ich podstawie warto$¢ sprzezenia
magnetycznego do$¢ znacznie odbiegata od tej, ktora zostata przyjeta w podejsciu feno-
menologicznym [3,4].

Podczas XXI Minisympozjum Fizyki Statystycznej zaprezentowana zostanie proba odtwo-
rzenia wlasno$ci magnetycznych molekuty Cr8 za pomoca modelu uwzglgdniajacego ele-
ktronowe stopnie swobody oraz fluktuacje spinowe jonow magnetycznych. Przeanalizowane
beda rézne warianty fluktuacji magnetycznych oraz ich wplyw na wlasciwosci stanu pod-
stawowego. Otrzymane wyniki zostang poréwnane z danymi eksperymentalnymi oraz wyni-
kami obliczen opartymi na innych modelach teoretycznych.

) j-matysiak@int.pan.wroc.pl

1. S. Carretta et al., Phys. Rev. B 67, 094405 (2003)

2. M. Affronte et al., Phys. Rev. B 68, 104403 (2003)

3. V. Bellini, A. Olivieri, F. Manghi, Phys. Rev. B 73, 184431 (2006)

4. T. Slusarski, B. Brzostowski, D. Tomecka, G. Kamieniarz, J. Nanosci. Nanotechnol. 11,
9080 (2011)

Cylindryczne szczotki polimerowe - element skladowy nowych
materialow o niezwyklych wlasciwosciach mechanicznych

Jarostaw Paturej,! Sergei S. Sheiko,? Sergey Panyukov,® Michael Rubinstein?

! Instytut Fizyki, Uniwersytet Szczecinski
2 University of North Carolina, Chapel Hill, USA
*P.N. Lebedev Physics Institute, Russian Academy of Sciences, Moscow, Russia

Istnieje fundamentalna granica uniemozliwiajgca obnizenie modutu sprezystosci tradycyjnych
materiatow polimerowych ponizej wartosci 100 kPa. Ograniczenie to jest powodowane
obecnoscig splatan (wigzow topologicznych) miedzy tancuchami polimerowymi. W wielu
zastosowaniach niezwykle pozadane sg jednak stabilne i jednocze$nie bardzo migkkie
materiaty polimerowe (o module sprezystosci G w zakresie 0.1-1.0 kPa). W referacie
przedstawione zostang podstawowe wlasnosci strukturalne i dynamiczne nowego typu
,,supermigkkiego” materiatu polimerowego (G ~ 0.1 kPa) opartego na tzw. cylindrycznych
szczotkach polimerowych.

® jpaturej@univ.szczecin.pl
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Dynamika kwantowa w przestrzeni fazowej. Ujecie
propagatorowe

Barttomiej Spisak"”
Wydziat Fizyki i Informatyki Stosowanej, Akademia Gorniczo-Hutnicza, Krakow

Jedng z mozliwych realizacji teorii kwantow jest sformutowanie mechaniki kwantowej
W przestrzeni fazowej za pomocg funkcji Wignera. W ramach tego sformutowania zostanie
zaprezentowana metoda propagatorowa oraz jej zwigzek z réwnaniem Liouville'a. Omowione
zostang takze najwazniejsze konsekwencje wynikajace z rozwazanego podejscia, a calos¢
bedzie zilustrowana prostym przyktadem.

® pjs@agh.edu.pl

Wiasnosci optyczne proszku LaAlO; domieszkowanego
jonami chromu

Dagmara Sztolberg"”

Instytut Fizyki, Uniwersytet Zielonogorski

Perowskit LaAlO; w postaci proszku domieszkowanego jonami Cr** w ilosci domieszki
1 wt% zostat przygotowany metoda Pechiniego oraz badany metodami spektroskopowymi
w temperaturze 300 K oraz 77 K. Poziomy energetyczne typowe dla jonow chromu zostaty
zaobserwowane 1 zidentyfikowane na podstawie widm absorpcji. Zmierzone zostaty rowniez
widma emisji. Na podstawie danych z widma absorpcji zostaty obliczone parametry pola
krystalicznego.

®) dagmara_sztolberg@wp.pl
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Numeryczne obliczanie ciepla przemiany na podstawie
histogramu rozkladu energii W trojwymiarowym modelu

Ashkina-Tellera

Zbigniew Wojtkowiak,” Dorota Jeziorek-Kniota, Grzegorz Musiat
Wydziat Fizyki, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

Niniejsza praca prezentuje sposéb wyznaczania ciepta przemiany na podstawie histogramu
rozktadu energii (P, (E, B)) w trojwymiarowym, standardowym modelu Ashkina-Tellera (AT)
w eksperymencie komputerowym, jakim sa nasze symulacje Monte Carlo z obliczaniem nie-
pewnosci wyznaczanych wielko$ci termodynamicznych. Podobnie jak w oryginalnej meto-
dzie dla g-stanowego modelu Pottsa z g rownowaznymi uporzadkowanymi stanami i jednym
nieuporzadkowanym [1], réwniez w trojwymiarowym modelu AT wystepuje charak-
terystyczny histogram o dwoch pikach w obszarze krytycznym.

Do pomiaréw ciepta przemiany wykorzystaliSmy rowniez kumulantg Challi V; [2] oraz ku-
mulante U; zaproponowang przez Lee i Kosterlitza [1], zmodyfikowane przez Musiata [3]
I zastosowane do modelu AT, dla energii calego uktadu oraz dla energii zwigzanej z kazda
sktadowga parametru porzadku oddzielnie.

Potozenia E;(L) obydwu miniméw zalezno$ci —In P, (E, B) dla probek o skonczonych roz-
miarach L X L X L wykazuja dobrg liniowa skalowalno$¢ do granicy termodynamicznej do
warto$ci energii wewngetrznej w punkcie krytycznym po stronie uporzadkowanej E, ipo
stronie nieuporzadkowanej E_ i sg zgodne z wartoSciami otrzymanymi przez nas na pod-
stawie analiz zachowania si¢ zmodyfikowanych kumulant V; i U, [3,4].

®) zbigniew.wojtkowiak @gmail.com
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Zastosowanie funkcji Wignera do analizy wlasnosci
transportowych ukladow kwaziperiodycznych

Maciej Wotoszyn"”
Wydziat Fizyki i Informatyki Stosowanej, Akademia Gorniczo-Hutnicza, Krakow

Przedstawione zostang wyniki obliczen wykorzystujacych réwnanie Wignera w zastosowaniu
do uktadéw nie posiadajacych symetrii translacyjnej, ale wykazujacych wiasnosci kwazi-
periodyczne, np. opartych na ciagu Fibonacciego. Dotyczy¢ bedg one transportu elektronow
W tego typu strukturach, w porownaniu do wtasnosci typowych uktadow periodycznych oraz
uktadow nieuporzadkowanych, opartych na tego samego typu modelach.

®) woloszyn@agh.edu.pl
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