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Rozmowa z autorem pracy: ,Modelowanie mikroskopii bramki skanu-
jacej w uktadach otwartych z dwuwymiarowym gazem elektronowym”.

Prosze opowiedziec o poczatkach Pana zainteresowania fizyka i informatyka.

Jak doszto do tego, ze zdecydowat sie Pan na studia Ill stopnia?

Programowaniem interesuje sie od dawna, zwtaszcza w kontekscie
rozwiazywania r6znego rodzaju probleméw czy przeprowadzania symulacji komputerowych zjawisk
fizycznych. Fizyka komputerowa, ktéra zajmowatem sie podczas mojego doktoratu, jest w pewnym
sensie pofaczeniem obu tych dziedzin. W jej ramach fizyka dostarcza liste ciekawych probleméw
do rozwiazania, a informatyka - liste narzedzi. Dlatego tez zdecydowatem sie na kontynuacje mojej

kariery naukowej w kierunku, ktéry mnie szczegodlnie interesuje.

Pana doktorat porusza problematyke zwiazana z technika mikroskopii bramki skanujacej (MBS) i, jak
Pan sam zauwaza, jest to stosunkowo nowa technika. Czy moze nam Pan ja przyblizyc?

Zgadza sie, technika ta jest stosunkowo mtoda. Pierwsze eksperymenty przeprowadzone
z wykorzystaniem MBS miaty miejsce w okolicy 2001 roku, tymczasem znany wszystkim mikroskop
optyczny pochodzi z XVI wieku. Technika ta nie ma jednak wiele wspdlnego z tym popularnym
urzadzeniem, poniewaz wykorzystuje zupetnie inny mechanizm i jest ograniczona tylko do urzadzen
przewodzacych prad. Dodatkowo, temperatura pomiaru musi by¢ bliska zeru bezwzglednemu,
a wszystko po to, aby mozliwa byta obserwacja zjawisk kwantowych.

Sama idea bramki skanujacej dziata w oparciu o tak zwany mikroskop sit atomowych. W technice
tej wykorzystuje sie bardzo cienkie ostrze - jego koricowka moze miec rozmiar kilku nanometréw -
ktérym to bezposrednio bada sie powierzchnie probki przez - kolokwialnie to ujmujac - ,dotykanie”
jej powierzchni. Mierzac odchylenie, jakie jest potrzebne, aby ,dotknac” powierzchnie ostrzem
w danym punkcie, mozemy badac topografie prébki z ogromna doktadnoscia. W MBS wykorzystuje
sie identyczny uktad, ale do ostrza przyktada sie napiecie elektryczne. Zgromadzone w ten
sposob na ostrzu elektrony oddziatuja elektrostatycznie z elektronami znajdujacymi sie w prébce.
Oddziatywanie to prowadzi do zmiany mierzalnej wartosci oporu w funkcji potozenia ostrza. O ile
mikroskop sit atomowych dostarcza nam informacje o tym jak wyglada powierzchnia probki, to MBS
pozwala nam zagladac pod nia, dzieki czemu mozemy dowiedziec sie, jak elektrony poruszaja sie
wewnatrz uktadéw nisko wymiarowych.

W swojej pracy doktorskiej zajmowatem sie przeprowadzaniem podobnych ,doswiadczen”, ale
wylacznie za pomoca symulacji komputerowych. Podejscie teoretyczne pozwala bowiem na
badanie uktadéw w srodowisku catkowicie kontrolowanym i odtwarzalnym. Jednym z tematéw

mojej rozprawy doktorskiej byta interpretacja wynikow otrzymywanych wtasnie za pomoca MBS.
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W swojej pracy proponuje Pan rowniez oryginalna metode liczenia transportu kwantowego, ktora

w okreslonych warunkach zapewnia - i tu postuze sie cytatem z Pana pracy - ,50-krotne przyspieszenie

wzgledem standardowego podejscia oraz doskonata zgodnosc z teorig i eksperymentem”.

Tak, w swojej pracy doktorskiej zajmowatem sie problemem transportu kwantowego.
W szczegolnym przypadku, ktéry mnie dotyczyt, zagadnienie to sprowadzato sie do rozwiazania
duzego uktadu réwnan liniowych postaci Ax=b, gdzie macierz A problemu jest macierza rzadka. To
znaczy, ze znaczna czesc jej elementéw jest rowna zero. Rozwazane przeze mnie macierze miaty
rozmiar od kilkudziesieciu do kilkuset tysiecy wierszy. Jednorazowe rozwiazanie takiego problemu,
przy uzyciu dedykowanych do tego problemu procedur numerycznych, zajmuje kilka sekund.
Problem pojawia sie w momencie, kiedy potrzebujemy wykonac bardzo podobne rachunki kilkaset
albo nawet kilka tysiecy razy. Wtedy czas obliczen znaczaco sie wydtuza. W naszej pracy pokazalismy,
ze jezeli macierz A zmienia sie nieznacznie, tzn. zmianie ulega niewielka liczba jej elementéw, np.
fragment jej diagonali, to jesteSmy w stanie znalez¢ doktadne wyrazenie na rozwiazanie problemu
Ax=b generowanego przez nasz problem fizyczny, bez koniecznosci ponownego odwracania
macierzy A. O ile zmiana w macierzy A nie jest zbyt duza, metoda ta pozwala na znaczne
przyspieszenie rachunkow. Jezeli liczba zmodyfikowanych elementéw macierzy A byta mata, czyli
rzedu 100-1000, to rozwiazanie problemu transportu zajmowato nam okoto 50 razy mniej czasu.

Ktore z zasobow Cyfronetu przystuzyty sie najbardziej Pana pracy?

Podczas mojego doktoratu w gtéwnej mierze korzystatem z zasobéw superkomputera Zeus,
a w nastepnej kolejnosci z Prometheusa. Programy pisatem w jezyku FORTRAN oraz korzystatem
gtownie z pakietu numerycznego Intel MKL, SuperLU, PARDISO i MUMPS.

Dziekuje za rozmowe.
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Po lewej stronie: symulowana gestosc elektronowa (jej pierwiastek)
w uktadzie z dwuwymiarowym gazem elektronowym, po prawej:
otrzymana w wyniku symulacji mapa MBS dla tego uktadu
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