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OD ATOMOW DO TURBULENC]ILI:
KWANTOWY SWIAT WIDZIANY
OCZAMI SUPERKOMPUTEROW

Wspétczesne superkomputery stajg sie ,,mikroskopami” umozliwiajgcymi podglgd zjawisk kwantowych, ktérych nie
da sie ani zobaczy¢, ani dotkngc. Dzieki nim moZliwe jest modelowanie zachowania pojedynczych atomdw, a takze
sledzenie chaotycznej dynamiki w najzimniejszych substancjach we Wszechswiecie. W artykule przedstawiono, jak
wygladajq takie maszyny i dlaczego sq one niezbedne do badania Swiata czgstek. Wyjasniono, dlaczego réwnania
mechaniki kwantowej sq tak trudne do rozwigzania oraz w jaki sposéb naukowcy radzq sobie z opisem uktadéw
sktadajgcych sie z ogromnej liczby czgstek, ze szczegélnym naciskiem na modelowanie nadprzewodnikéw i nadcie-
ktych gazéw. Postepy, jakie dokonaty sie w ostatniej dekadzie w fizyce obliczeniowej, zilustrowano na przyktadzie
turbulencji kwantowej: zjawiska tak ztoZonego, Ze jeszcze niedawno pozostawato poza zasiegiem mozliwosci tech-
nicznych. Na koniec zarysowano perspektywy dalszego rozwoju, stawiajgc pytanie, czy komputery kwantowe zmie-
niq oblicze nauki, czy raczej stang sie kolejnym elementem znanych juz architektur superkomputerowych.

WSPOLCZESNE SUPERKOMPUTERY

Komputery staly si¢ nieodzowna czescig wspolczesnego
$wiata. Towarzyszg nam zaréwno w pracy, jak i w rozrywce,
lecz ich rola wykracza dzis$ daleko poza codzienne zastosowa-
nia. Pojawienie si¢ duzych maszyn obliczeniowych zapoczat-
kowato rozwoj nowej galezi nauki: fizyki obliczeniowej. Jest
to dziedzina, w ktorej prawa fizyki zapisywane s3 w postaci
réwnan matematycznych, a nastepnie rozwigzywane nume-
rycznie przy uzyciu komputeréw. Fizyka obliczeniowa two-
rzy dzi$ trzeci, rbwnorzedny filar badan naukowych, obok
eksperymentu i teorii. Modelowanie numeryczne pozwala
bowiem laczy¢ $wiat wspotczesnych eksperymentéw, czesto
niezwykle ztozonych, w ktorych wiele efektéw jednoczesnie
wplywa na konicowy wynik pomiaru, ze $wiatem fizyki teo-
retycznej, ktora z natury dazy do uproszczonego i uniwer-
salnego opisu zjawisk. Co wigcej, symulacje komputerowe
umozliwiajg badanie obiektéw i proceséw zachodzacych
w warunkach catkowicie niedostepnych eksperymentom, ta-
kich jak wnetrza gwiazd neutronowych, gdzie materia osiaga
gestosci i temperatury niemozliwe do odtworzenia na Ziemi.

Znaczenie tego podejscia najlepiej ilustruja wielkie osig-
gniecia wspolczesnej nauki. Nagroda Nobla w dziedzinie
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chemii w 1998 roku, ktorg otrzymat John Pople, uhonorowa-
ta rozwoj metod obliczeniowych umozliwiajacych precyzyjne
modelowanie zachowania uktadéw molekularnych!!. Wyr4z-
nienie to bywa uznawane za pierwszg Nagrode Nobla przy-
znang za osiaggniecia z zakresu fizyki obliczeniowej. W 2021
roku Nagroda Nobla z fizyki zostala przyznana za modelowa-
nie klimatu Ziemi®, uzasadniajac, ze bez wielkoskalowych
symulacji numerycznych zrozumienie zmian klimatycznych
oraz ich wiarygodne prognozowanie byloby niemozliwe.
Z kolei spektakularna detekgja fal grawitacyjnych, nagrodzo-
na Noblem w 2017 roku, opierala si¢ na niezwykle zaawan-
sowanych symulacjach numerycznych zderzen czarnych
dziur, ktére pozwolily rozpoznaé sygnal ukryty w szumie
detektoréw!. Najnowszym przyktadem sg Nagrody Nobla
z 2024 roku. Nagroda w dziedzinie fizyki zostata przyznana
za rozwoj sztucznych sieci neuronowych i metod uczenia
maszynowego. Sa to narzedzia, ktore coraz czeéciej sta-
ja sie integralng czedcig fizyki obliczeniowej, umozliwiajac
analize ogromnych zbioréw danych oraz odkrywanie praw

1 John A. Pople, “Quantum chemical models,” Nobel Prize lecture, NobelPrize.org (1998).

2 Syukuro Manabe, “Physical modelling of Earth’s climate,” Nobel Prize lecture, NobelPrize.org (2021).
3 KipS. Thorne, “LIGO and gravitational waves iii," Nobel Prize lecture, NobelPrize.org (2017).

4 Geoffrey E. Hinton, “Boltzmann machines,” Nobel Prize lecture, NobelPrize.org (2024).
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rzadzacych ztozonymi ukfadami. Z kolei Nagroda Nobla
w dziedzinie chemii zostata przyznana za obliczeniowe pro-
jektowanie biatek oraz przewidywanie ich struktury®. To
osiggniecie ma ogromne znaczenie dla biotechnologii i me-
dycyny. Wszystkie te przyklady pokazuja, ze wspodlczesna
fizyka coraz czesciej rozgrywa sie nie tylko w laboratoriach
i na kartach zeszytow, lecz takze, a czasem przede wszystkim,
w pamieci komputerdw.

ZYozono$¢ wspdlczesnych probleméw naukowych spra-
wia, ze do ich rozwigzywania nie wystarczajg juz standardowe
komputery osobiste. W takich przypadkach naukowcy siega-
ja po dedykowane maszyny obliczeniowe, zwane superkom-
puterami. Aby uzmystowi¢ sobie skale ich mozliwosci, czesto
przywoluje sie podstawowe parametry techniczne, takie jak
liczba procesoréw czy ilo§¢ dostepnej pamieci operacyjne;j.
Patrzac przez ten pryzmat, mozna powiedzie¢, ze wspdlcze-
sny superkomputer oferuje zaso-
by poréwnywalne z praca kilku
milionéw laptopéw dzialajacych
jednoczesnie. Skala ta znajdu-
je rowniez odzwierciedlenie
w fizycznych rozmiarach takich systemoéw. Superkomputery
zajmujg zazwyczaj powierzchnie poréwnywalng z kortem
tenisowym, a ich zapotrzebowanie energetyczne mierzone
jest w megawatach (poréwnywalne z zuzyciem energii przez
niewielkie miasto). Podstawowa miarg ich mozliwosci ob-
liczeniowych jest jednak nie rozmiar czy pobdr mocy, lecz
wydajnos¢, wyrazana w liczbie operacji zmiennoprzecinko-
wych na sekunde, czyli FLOPS. Najwicksze wspotczesne sys-
temy osiagajg dzi§ poziom eksaskali, wykonujgc ponad 10"
operacji matematycznych w ciggu jednej sekundy. Nowocze-
sne superkomputery budowane sg w oparciu o architekture

5 David Baker, “De novo protein design,” Nobel Prize lecture, NobelPrize.org (2024).

ZLOZONOSCE WSPOLCZESNYCH PROBLE-
MOW NAUKOWYCH SPRAWIA, ZE DO ICH
ROZWIAZYWANIANIE WYSTARCZAJAJUZ
STANDARDOWE KOMPUTERY OSOBISTE

hybrydowa laczaca klasyczne procesory ogdlnego przezna-
czenia (CPU) z akceleratorami graficznymi (GPU). Takie
podejscie pozwala znaczaco zwiekszy¢ wydajnos$¢ obliczen
przy rozsagdnym zuzyciu energii i jest obecnie standardem
w najwiekszych centrach obliczeniowych. Przyktadem takie-
go systemu jest LUMI zlokalizowany w Kajaani (Finlandia)
i pokazany na rys. 1. Jest to jeden z najpotezniejszych super-
komputeréw na $wiecie, wykorzystywany m.in. do symulacji
klimatu, badan materii kwantowej oraz zastosowan sztucznej
inteligencji.

W fizyce dobrze znana jest idea sformutowana przez Phi-
lipa Andersona w klasycznym artykule More is different’. Jej
istota polega na tym, ze wraz ze wzrostem rozmiaru uktadu
moga pojawia¢ si¢ nowe, kolektywne zjawiska, ktérych nie
da si¢ przewidzie¢ na podstawie wlasnoéci pojedynczych
elementow. Inaczej zachowuje si¢ kilka atoméw, a inaczej
materia zlozona z ich ogromnej
liczby. Zasada ta ma réwniez
bezposrednie zastosowanie do
superkomputeréw. Ich istotg
nie jest jedynie to, ze skladaja
sie z ogromnej liczby procesoréw czy dysponuja olbrzymia
pamiecia operacyjng (podobny efekt mozna by probowaé
osiggna¢, gromadzac duzg liczbe zwyktych komputeréw).
Kluczowe znaczenie ma fakt, ze wszystkie te elementy moga
pracowal kolektywnie, jako jeden spdjny organizm oblicze-
niowy, rozwigzujac wspolnie pojedynczy, niezwykle ztozony
problem. Z punktu widzenia uzytkownika superkomputera
czesto wazniejsza od samej liczby procesoréw okazuje sie
jako$¢ sieci laczgcej poszczegdlne wezly, stabilno$é systemu

6  LUMI Consortium, “Lumi supercomputer,” https:// lumi-supercomputer.eu/ (2023), accessed: 2026-01-11.
7 P.W. Anderson, “More is different: Broken symmetry and the nature of the hierarchical structure of
science.” Science 177, 393-396 (1972).

Rys. 1. LUMI: superkomputer EuroHPC klasy przedeksaskalowej nalezacy do najpotezniejszych systeméw obliczeniowych na Swiecie. Jego podsta-
wowym elementem s3 wezty obliczeniowe wyposazone w akceleratory graficzne AMD Instinct MI250X. Kazdy wezet GPU zawiera jeden procesor CPU
AMD EPYC oraz cztery karty graficzne MI250X. Kazda z tych kart sktada sie z dwdch niezaleznych uktadéw obliczeniowych, co oznacza, ze pojedynczy
wezet udostepnia tacznie osiem réwnolegtych jednostek GPU do obliczen naukowych. Caty system obejmuje ponad 2900 takich weztéw GPU pota-
czonych ultraszybka siecia, co umozliwia ich kolektywna prace przy rozwigzywaniu jednego, bardzo ztozonego problemu.
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oraz to, jak duzy fragment maszyny moze pracowa¢ jedno-
cze$nie bez zakldcen. Wlasnie ta kolektywna natura obliczen
sprawia, ze superkomputery umozliwiaja badanie proble-
moéw jako$ciowo nowych, niedostepnych dla standardowych
komputeréw. Przejscie na takg skale wymaga jednak réwniez
zmiany sposobu myslenia o algorytmach: zamiast pytac ,,jak
rozwigza¢ dany problem’, coraz czeéciej trzeba pytaé ,,jak po-
zwoli¢ rozwigza¢ go catemu kolektywowi procesoréw dziata-
jacych réwnolegle”.

Superkomputery sg dzi§ podstawowym narzedziem ba-
dan naukowych w dziedzinach, w ktérych kluczows role od-
grywa skala i ztozonos¢. Umozliwiaja modelowanie globalnej
cyrkulacji atmosfery i dlugoterminowych zmian klimatu,
symulacje zlozonych przeptywoéw plynéw i turbulencji, ba-
dania proceséw astrofizycznych (od formowania gwiazd po
zderzenia gwiazd neutronowych) a takze obliczenia kwanto-
we opisujace wlasnosci materialéw, molekut i ukladéw wielu
cial. Superkomputery sg réwniez niezbedne w chemii obli-
czeniowej i biologii molekularnej, w badaniach nad energia

(w tym fuzjg jadrows), w analizie \\, \\nE| U OBSZARACH WYSOKOWY-
DAJNE OBLICZENIA NIE STANOWIA
JEDYNIE WSPARCIA, LECZ SA WARUN-
KIEM KONIECZNYM PROWADZENIA
BADAN NA SWIATOWYM POZIOMIE

wielkoskalowych danych obser-
wacyjnych oraz w rozwoju metod
sztucznej inteligencji i uczenia
maszynowego. W wielu z tych ob-
szarow wysokowydajne obliczenia
nie stanowig jedynie wsparcia, lecz s3 warunkiem koniecz-
nym prowadzenia badan na $wiatowym poziomie!®..

Dostep do superkomputeréw nie polega na ich zakupie
przez pojedynczych badaczy, lecz jest przyznawany w dro-
dze konkurséw obliczeniowych organizowanych na poziomie
krajowym i miedzynarodowym. Naukowcy skladaja wnioski
opisujace planowane badania, a przyznane zasoby trafiaja do
projektow o najwyzszej wartoéci naukowej. W Europie rozwo-
jem infrastruktury superkomputerowej i przyznawaniem do
niej dostepu zajmuje sie¢ EuroHPCP!. Inicjatywa finansowana
jest ze srodkéw Unii Europejskiej, panstw cztonkowskich oraz
partneréw przemystowych. Najwiekszy europejski superkom-
puter to Jupiter (Niemcy) o mocy obliczeniowej 1.2 ExaFLOPS.
Wedtug listy Top500!""], ktéra klasyfikuje superkomputery na
podstawie ich wydajnosci, system ten zajmowat pod koniec
2025 roku czwarte miejsce na §wiecie. W Polsce infrastruktu-
re obliczeniowg udostepniaja m.in. ACK Cyfronet (Krakéow),
PCSS (Poznan), ICM (Warszawa), WCSS (Wroclaw) oraz
CI TASK (Gdansk). Najwiekszym superkomputerem w Pol-
sce jest system Helios GPU (19 PetaFLOPS), zlokalizowany
w Krakowie. Polska jest réwniez wspdtwlascicielem super-
komputera LUMI (0.53 ExaFLOPS), ktdry znajduje sie obec-
nie w pierwszej dziesigtce najszybszych komputeréw $wiata.
Istotng role odgrywa takze inicjatywa PLGrid"" integrujaca
krajowe zasoby obliczeniowe i utatwiajaca naukowcom do-
step do rozproszonej infrastruktury superkomputerowe;j.
Dzieki temu polscy badacze moga realizowaé projekty wyma-
gajace ogromnych mocy obliczeniowych, co daje mozliwo$é
prowadzenia badan na §wiatowym poziomie.

8 Jack Dongarra et al., “The international exascale software project roadmap,” The International Journal of
High Performance Computing Applications 25, 3-60 (2011);

Alvaro Fernandez-Gonzalez, Rafael Rosillo, José Angel Miguel-Davila, and Vicente Matellan, “Historical
review and future challenges in supercomputing and networks of scientific communication,” The Journal of
Supercomputing 71, 4476-4503 (2015);

Daniel Reed, Dennis Gannon, and Jack Dongarra, “Re-inventing high performance computing: Challenges
and opportunities,” (2022), arXiv:2203.02544 [cs.DC].

9 EuroHPC Joint Undertaking, “Eurohpc joint undertaking,’ https://www.eurohpc-ju.europa.eu (2026),
accessed: 2026-01-11.

10 TOP500 Organization, “Top500: Lista najszybszych superkomputeréw na swiecie,”
https://www.top500.0rg/ (2025), accessed: 2026-01-11.

1 PLGrid Consortium, “PLGrid: ogélnopolska infrastruktura obliczeniowa,” https://www.plgrid.pl/ (2025),
accessed: 2026-01-11.

WIELOCIALOWE ROWNANIE SCHRODINGERA
JAKO WYZWANIE FIZYKI OBLICZENIOWE)

Jednym z najtrudniejszych probleméw wspoélczesnej fizyki
teoretycznej i obliczeniowej jest rozwigzywanie réwnania
Schrodingera dla uktadéw skladajacych si¢ z wielu czastek.
Dla uproszczenia rozwazan, skupmy si¢ na jego wariancie
stacjonarnym, ktéry mozna zapisa¢ w postaci:

ﬁ‘Pn(rlar27"'arN> :Enq}n(rlyr2""7rN)a (1)

gdzie H jest operatorem Hamiltona (definiujacym uklad),
E, oznacza energie odpowiadajacg danemu stanowi, a ¥,
jest funkcja falowg uktadu sktadajacego sie z N czastek. Dla
przejrzystosci pominieto tu dodatkowe stopnie swobody, ta-
kie jak spin.

Funkcja falowa jest centralnym obiektem mechaniki
kwantowej. Zawiera ona pelng informacj¢ o badanym ukla-
dzie. Znajac j3, mozna w zasadzie obliczy¢ warto$¢ dowolnej
obserwabli, czyli wielkosci mozliwej do zmierzenia ekspe-
rymentalnie.  Fundamentalnym
problemem jest jednak fakt, ze
rozmiar funkcji falowej roénie
niezwykle szybko wraz z licz-
ba czastek. Aby to zilustrowad,
zatézmy, ze pojedyncza czastka
moze znajdowaé sie¢ w jednym z M mozliwych standw (jest
to tzw. rozmiar bazy jednoczgstkowej). Wowczas funkcja fa-
lowa jednej czgstki ¥, (r1) jest opisana wektorem dlugosci
M, funkcja dwuczastkowa ¥, (ri,ry) wektorem dlugosci
M2, natomiast funkcja falowa ukladu N-czgstkowego
U, (ry,r,...,ry) wymaga juz MY wspétczynnikéw. Ozna-
cza to, ze rozmiar przestrzeni standéw roé$nie wykladniczo
wraz z liczbg czastek, co czyni rozwigzywanie réwnania
Schrodingera problemem obliczeniowo niezwykle trudnym.

Istniejg metody, ktorych celem jest bezposrednie rozwia-
zanie réwnania Schrodingera (1), czyli wyznaczenie funkeji
falowej uktadu, a nastepnie obliczenie z niej interesujacych
nas obserwabli. Sg to tzw. metody ab initio, oparte wylacz-
nie na fundamentalnych prawach mechaniki kwantowej, bez
wprowadzania parametréw dopasowywanych do danych
doswiadczalnych. Jednym z najbardziej klasycznych i kon-
cepcyjnie najprostszych przykladow jest metoda dokladnej
diagonalizacji (ang. exact diagonalization). W tym podejéciu
réwnanie Schrodingera traktowane jest wprost jako zagad-
nienie wlasne: konstruuje si¢ macierz Hamiltonianu w zada-
nej bazie stanéw, a nastepnie numerycznie wyznacza si¢ jej
warto$ci wlasne E,, oraz odpowiadajace im wektory wlasne
W¥,. Gléwnym wyzwaniem technicznym jest tu diagonaliza-
cja macierzy o ogromnych rozmiarach, ktérej wymiar wynosi
MY x MY, Metoda doktadnej diagonalizacji znajduje zastoso-
wanie w wielu dzialach fizyki i chemii, m.in. w badaniach
ukladéw spinowych, silnie skorelowanych modeli elektro-
nowych, ultrazimnych gazéw atomowych, fizyce jadrowej,
chemii kwantowej oraz fizyce atomowej. Jej uniwersalno$¢
wynika z faktu, Ze opiera si¢ bezposrednio na strukturze
réwnania Schrodingera, a nie na szczegdlnych wlasnosciach
konkretnego ukltadu.

W praktyce rzadko interesujg nas wszystkie stany energe-
tyczne Hamiltonianu. Najczesciej wystarcza znajomos¢ stanu
podstawowego oraz kilku najnizszych stanéw wzbudzonych.
W takich przypadkach zamiast pelnej diagonalizacji stosu-
je sie iteracyjne metody Krylowa, w szczegdlnosci algorytm



5

Rys. 2. Postep w czasie w zakresie maksymalnego rozmiaru uktadéw
badanych metoda FCI, mierzony liczba uwzglednianych wyznacznikéw
Slatera.

Rysunek opracowany na podstawie danych z pracy A. Shayit et al., “Numerically exact con-
figuration interaction at quadrillion-determinant scale,” Nature Communications 16 (2025),
10.1038/541467-025-65967-7.

Lanczosa?. Metody te s3 wydajne pod warunkiem, ze ma-
cierz Hamiltonianu jest rzadka, tzn. Ze liczba jej niezerowych
elementéw stanowi niewielki utamek catkowitej liczby ele-
mentdéw macierzy. Rzadko$¢ ta moze wynikaé bezposrednio
z lokalnej postaci oddzialywan w Hamiltonianie, ale czgsto
jest takze osiggana dzigki wprowadzaniu kontrolowanych
przyblizen lub obcigé przestrzeni standw.

W zaleznosci od dzialu fizyki ta sama idea obliczeniowa
funkcjonuje pod réznymi nazwami. Przyktadowo, w fizyce
jadrowej metoda dokladnej diagonalizacji znana jest wspot-
cze$nie jako model powlokowy (ang. shell model). Dzigki
wykorzystaniu superkomputeréw mozliwe jest obecnie roz-
wiazywanie zagadnien wlasnych dla macierzy o rozmiarach
siegajacych nawet 1013l Cho¢ liczby te robig ogromne wra-
zenie, w $wietle wykltadniczego wzrostu przestrzeni stanéw
wystarczaja one jedynie do opisu jader atomowych o liczbie
nukleonéw nieprzekraczajacej okoto 80.

W fizyce atomowej oraz chemii kwantowej analogicznym
podejsciem jest metoda pelnego oddziatywania konfiguracji
(ang. Full Configuration Interac-
tion, FCI). Jest ona powszech-
nie uwazana za zloty standard
w badaniach wlasno$ci atoméw
i malych czasteczek, poniewaz
(w obrebie zadanej bazy jedno-
czastkowej) dostarcza rozwigzania dokladnego. W metodzie
ECI funkcja falowa zapisywana jest jako liniowa kombinacja
wyznacznikéw Slatera, ktére reprezentuja rézne konfiguracje
elektronowe (liczba uwzglednionych wyznacznikéw Slatera
wyznacza rozmiar macierzy Hamiltonianu). Konfiguracje te
generowane sg zwykle jako wzbudzenia wzgledem pewnego
stanu odniesienia najczesciej pochodzacego z obliczen meto-
da pola $redniego, taka jak metoda Hartreego-Focka. Skala
obliczen FCI roénie jednak bardzo szybko wraz z liczbg elek-
tronéw. W 2025 roku zaprezentowano rekordowe obliczenia
tego typu, w ktérych liczba wyznacznikéw Slatera przekro-
czyta 10" M. Dotyczyly one czasteczki HBrTe, a wyniki
zostaly uzyskane dzieki polaczeniu zaawansowanych algoryt-
moéw i duzych zasobéw superkomputerowych. Podobnie jak
12 Yousef Saad, Iterative Methods for Sparse Linear Systems (Society for Industrial and Applied Mathe-
matics, 2003).

13 C.Forssén, B. D. Carlsson, H. T. Johansson, D. Saaf, A. Bansal, G. Hagen, and T. Papenbrock, “Large-scale
exact diagonalizations reveal low-momentum scales of nuclei,” Phys. Rev. C 97, 034328 (2018);

Noritaka Shimizu, Takahiro Mizusaki, Yutaka Utsuno, and Yusuke Tsunoda, “Thick-restart block lanczos
method for large-scale shell-model calculations,” Computer Physics Communications 244, 372-384 (2019).
14 Agam Shayit, Can Liao, Shiv Upadhyay, Hang Hu, Tianyuan Zhang, A. Eugene DePrince I1l, Chao Yang, and
Xiaosong Li, “Numerically exact configuration interaction at quadrillion-determinant scale,” Nature Commu-
nications 16 (2025), 10.1038/s41467-025-65967-7.

WYKLADNICZA ZtOZONOSC PROBLE-
MU WIELU CIAL POZOSTAJE JEDNYM
Z FUNDAMENTALNYCH OGRANICZEN
KWANTOWEJ FIZYKI

w przypadku modelu powlokowego, takze tutaj liczba czastek
pozostaje relatywnie niewielka: nawet w rekordowych obli-
czeniach FCI liczba elektronéw nie przekraczala 100, a w cy-
towanej pracy wynosila 88.

Rys. 2 ilustruje ogromny postep, jaki dokonat sie w ostat-
nich latach zaré6wno w zakresie rozwoju algorytmoéw oblicze-
niowych, jak i w budowie nowoczesnych superkomputerdw.
Umozliwil on znaczgce zwigkszenie rozmiaru uktadéw, ktore
moga by¢ badane metodg oddziatywania konfiguracji. Nie-
mniej jednak, wykladnicza ztozonoé¢ problemu wielu ciat
pozostaje jednym z fundamentalnych ograniczen kwantowej
fizyki obliczeniowej. Nawet przy obecnym tempie rozwoju al-
gorytmow i sprzetu obliczeniowego zastosowanie metod do-
ktadnej diagonalizacji do ukladéw skladajacych sie z tysiecy
czastek wydaje sie praktycznie nieosiggalne.

DROGA DO DUZYCH UKLADOW:
TEORIA FUNKCJONALU GESTOSCI

W celu badania ukladéw kwantowych sktadajacych sie du-
zej iloéci czagstek (rzedu setek, tysiecy, a nawet dziesigtek
tysiecy) podstawowym narzedziem wspotczesnej fizyki obli-
czeniowej stala sie teoria funkcjonatu gestosci (ang. Density
Functional Theory, DFT)!" | Jej fundamentem s3 twierdzenia
Hohenberga-Kohna sformufowane w latach sze$¢dziesiatych
XX wieku!'®. Pominiemy tu ich $cislg posta¢ matematyczna,
koncentrujgc si¢ na konsekwencjach fizycznych, ktére zrewo-
lucjonizowaly sposob mysélenia o problemie wielu ciat.

Hohenberg i Kohn rozwazali relacje pomiedzy funkcja
falowg stanu podstawowego ¥ a gestoscia czastek (pierwot-
nie elektronéw). Znajac funkcje falows, mozna wyznaczy¢
gestos¢ jako:

bo(r) :N/|\IIO (r,59, .. ox)2dPrs. . iy, P
co oznacza, ze istnieje jednoznaczne mapowanie. Kluczowa
konsekwencja twierdzen Hohenberga-Kohna jest jednak
fakt, ze relacja ta dziala réwniez
w druga strone: znajac gestosé
stanu podstawowego, mozna
w zasadzie odzyska¢ odpowia-
dajaca jej funkcje falowa, czy-
li ¥y <> pg. Twierdzenie to nie
dostarcza konstruktywnego przepisu, jak tego dokona¢, lecz
dowodzi istnienia takiego mapowania. Juz sam ten fakt ma
jednak daleko idgce nastepstwa. Formalnie mozemy zapisac:

¥o = Yo [po, (3)

OBLICZENIOWEJ

czyli, ze funkcja falowa staje si¢ funkcjonatem gestosci.
Poniewaz kazda obserwable O mozna obliczy¢ jako war-
to$¢ oczekiwang odpowiedniego operatora O w stanie W,
otrzymujemy:

O [po] = (%o [po] [O] Lo [oo])- (4)
W szczegoélnosci dotyczy to energii uktadu:
E [po] = (¥o[po] | H|¥o [po])- (5)

Energia stanu podstawowego jest najnizszg mozliwg warto-
$cig tego funkcjonatu:

Eo = E [po] :mpin E [p]. (6)

15 Carlos Fiolhais, Fernando Nogueira, and Miguel A. L. Marques, eds., A Primer in Density Functional The-
ory, Lecture Notes in Physics (Springer-Verlag, Berlin Heidel-berg, 2003).
16 P.Hohenberg and W. Kohn, “Inhomogeneous Electron Gas,” Phys. Rev. 136, B864-B871(1964).
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Rys. 3. Liczba publikacji w latach 1999-2023 wedtug bazy Web of
Science, w ktérych fraza ,Density Functional Theory” lub skrét ,,DFT”
pojawia sie w streszczeniu artykutu.

Wykres przedrukowany z publikacji Konstantinos P. Zois, D. Tzeli, “A critical look at densi-
ty functional theory in chemistry: Untangling its strengths and weaknesses,” Atoms 12, 65
(2024), doi: 10.3390/atoms12120065, licencja CC-BY 4.0

W ten sposdb oryginalny problem rozwigzywania wielocia-
fowego réwnania Schrodingera zostaje formalnie sprowadzo-
ny do zagadnienia minimalizacji funkcjonatu energii.

Najistotniejsza zaletg tego podejscia jest fakt, ze w tym
procesie nie postugujemy sie bezposrednio funkcja falows,
ktérej rozmiar rosnie wykladniczo wraz z liczbg czastek,
lecz gestoscia p (r). Niezaleznie od liczby czastek pozo-
staje ona funkcjg jednej zmiennej przestrzennej, co dra-
stycznie zmniejsza zlozono$¢ problemu obliczeniowego.
Metoda ta posiada jednak zasadniczy mankament: nie
istnieje znana procedura matematyczna, ktéra pozwa-
lalaby wyznaczy¢ doktadng postaé funkcjonalu energii
E [p]. Gdyby byl on znany, mozna by bezposrednio obli-
czaé energie stanu podstawowego oraz odpowiadajaca mu
gestos¢. Mamy tu do czynienia z typowa w nauce sytuacja,
w ktdrej uproszczenie jednego problemu (obliczania stanu
podstawowego) prowadzi do pojawienia si¢ nowego i rownie
trudnego (znajdowania funkcjonatu energii).

Richard Feynman w jednym ze swoich wykladow stwier-
dzil, ze ,fizyka to nie matematyka, a matematyka to nie fizy-
ka; jedno pomaga drugiemu”. Brak $cistego wyprowadzenia
matematycznego nie musi zatem stanowi¢ fundamentalnej
przeszkody dla rozwoju metody. Fizycy dysponuja innymi
narzedziami pozwalajagcymi na konstrukcje przyblizonych
funkcjonatéw gestosci: intuicjg fizyczna, wynikami ekspe-
rymentdw oraz danymi uzyskanymi z doktadnych obliczen,
gdzie funkcja falowa moze by¢ jeszcze wyznaczona wprost.
Analizujac zalezno$¢ energii od gestosci w takich przypad-
kach, mozna budowal coraz lepsze przyblizenia funkcjona-
tu E [p]. Istotnym elementem teorii funkcjonatu gestoéci jest
fakt, ze poszukiwany funkcjonal ma charakter uniwersalny
i zalezy jedynie od rodzaju czastek oraz ich oddzialywan.
Oznacza to, ze dla ukladéw elektronowych istnieje jeden uni-
wersalny funkcjonat, dla uktadéw jadrowych inny, analogicz-
nie dla materii silnie oddzialujacej czy plazmy.

Od czasu sformulowania twierdzenn Hohenberga-Kohna
zaproponowano wiele przyblizonych funkcjonaléw gestosci,
a takze skutecznych metod ich minimalizacji. Najpopular-
niejszym i praktycznie uniwersalnym podejsciem jest metoda
Kohna-Shama!'”), ktora sprowadza problem wielu oddziatu-
jacych czastek do ukltadu efektywnych réwnan jednoczastko-
wych. Dzi§ DFT jest jedna z najczesciej stosowanych metod

17 W. Kohn and L. ). Sham, “Self-Consistent Equations Including Exchange and Correlation Effects,” Phys.
Rev. 140, A1133-A1138 (1965).

obliczeniowych w fizyce i chemii, a takze jedng z najbardziej
wplywowych metod w calej nauce. Potwierdza to fakt, ze az
12 prac dotyczacych DFT znalazlo si¢ wsrdd stu najczesciej
cytowanych artykuléw naukowych wszech czaséw, z czego
dwie w pierwszej dziesigtce!"®.

Zastosowania teorii funkcjonalu gestosci obejmujg nie-
zwykle szerokie spektrum zagadnien: od chemii kwantowej
i fizyki ciala stalego, przez fizyke jadrowa i modelowanie
plazmy w kontekscie fuzji termojadrowej, az po zastosowa-
nia w materiatoznawstwie, biologii i medycynie!". Wraz ze
wzrostem zlozonosci funkcjonaléw oraz rozmiaréw bada-
nych ukladéw, praktyczne obliczenia DFT coraz czesciej
wymagaja wykorzystania nowoczesnych superkomputeréow.
W istocie obliczenia oparte na DFT nalezg dzi$§ do najczesciej
realizowanych zadan na duzych systemach obliczeniowych,
obok symulacji klimatycznych oraz, coraz czesciej, algoryt-
moéw uczenia maszynowego i sztucznej inteligencji. Rys. 3
ilustruje dynamiczny wzrost liczby publikacji, w ktérych wy-
korzystano teorie funkcjonatu gestosci. Obecnie podejécie to
generuje wyniki dla dziesigtek tysiecy prac naukowych publi-
kowanych kazdego roku.

MODELOWANIE UKEADOW NADPRZEWODZACYCH
I NADCIEKLYCH

Wobec ogromnego zakresu zastosowan teorii funkcjona-
tu gestosci naturalnie pojawia sie pytanie, czy metoda moze
zosta¢ wykorzystana réwniez do modelowania ukladéw
nadprzewodzacych i nadciektych. Jest to zagadnienie o fun-
damentalnym znaczeniu, ale takze o ogromnym potencjale
aplikacyjnym. Opracowanie nadprzewodnikéw dziatajacych
w temperaturze pokojowej stanowiloby przetom techno-
logiczny o dalekosi¢znych konsekwencjach. Nalezy jednak
podkresli¢, ze teoria DFT zostala pierwotnie sformutowana
z my$lg o materialach w stanie normalnym, co prowadzi do
istotnych ograniczen w opisie faz nadprzewodzacych i nad-
cieklych. W szczegdlnosci twierdzenie Hohenberga-Kohna
zaklfada, ze stan podstawowy ukladu jest niezdegenerowany.
Warunek ten nie jest spetniony w przypadku nadprzewod-
nikéw i ukladéw nadcieklych, gdzie mamy do czynienia ze
zjawiskiem spontanicznego zlamania symetrii. Uklad prze-
chodzac do fazy nadprzewodzacej wybiera jeden z nieskon-
czenie wielu réwnowaznych stanéw o tej samej energii, co
prowadzi do pojawienia si¢ parametru porzadku. Mecha-
nizm ten zilustrowano schematycznie na rys. 4.

18  Richard Van Noorden, Brendan Maher, and Regina Nuzzo, “The top 100 papers,” Nature 514, 550-553
(2014).

19 R.0.Jones, “Density functional theory: Its origins, rise to prominence, and future,” Rev. Mod. Phys. 87,
897-923 (2015).

Rys. 4. Schematyczna ilustracja powierzchni energetycznej uktadu.
a) Uktad posiada jedno minimum energetyczne, w ktérym znajduje
sie stan o najnizszej energii. Miejsce to wskazuje potozenie zbttej
kulki. Taka sytuacja jest typowa dla uktadéw w stanie normalnym.
b) Stan o najnizszej energii jest zdegenerowany i tworzy ciag mi-
niméw energetycznych. Uktad, przechodzac do fazy nadprzewodza-
cej lub nadciektej, musi spontanicznie wybrac jedno z nieskoriczenie
wielu rownowaznych minimoéw, co stanowi przyktad spontanicznego
ztamania symetrii.
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Pod koniec lat osiemdziesigtych podstawowe twierdze-
nia teorii funkcjonatu gestoéci zostaly rozszerzone na uktady
nadprzewodzace przez Oliveire, Grossa i Kohna®". Kluczo-
wym elementem tego uogdlnienia bylo wprowadzenie dodat-
kowej wielkosci, tzw. gestosci anomalnej v, ktéra petni role
parametru porzadku. W konsekwencji funkcjonat energii dla
ukladéw nadcieklych i nadprzewodzacych musi zaleze¢ od
dwoch gestosci:

E=E[p,v], 7)
gdzie p jest gestoscia czastek, natomiast v jest zespolona ge-
sto$cig anomalng zawierajacg informacje o fazie parametru
porzadku i o tym, ktére minimum energetyczne zostato wy-
brane w wyniku spontaniczne-
go zlamania symetrii. Podobnie
jak w przypadku standardowego
DFT, formalizm ten nie dostarcza
praktycznego przepisu na kon-
strukcje funkcjonalu, co przez
diugi czas stanowilo gléwna ba-
riere w rozwoju metod DFT dla uktadéw nadprzewodzacych.

Fazy nadprzewodzace i nadciekle charakteryzuja sie
wyjatkowymi wlasnosciami dynamicznymi. Jednym z ich
najbardziej spektakularnych przejawéw jest mozliwo$¢ ge-
nerowania przeplywow bez strat energii. W nadprzewodni-
kach objawia si¢ to zanikiem oporu elektrycznego, natomiast
w ukladach elektrycznie obojetnych, takich jak ultrazimne
gazy atomowe czy nadciekly hel, méwimy o zaniku lepko-
$ci. Zjawiska te sa bezpo$rednig konsekwencja kwantowej
koherencji. Jednak bezstratny transport nie jest jedyna nie-
zwykla wiasnoscig tych faz. Uklady nadciekte i nadprze-
wodzace moga réowniez generowaé defekty topologiczne,
z ktérych najbardziej znanym przykladem jest wir kwantowy.
Obecnoé¢ tych defektéw odgrywa kluczowg role w dyna-
mice ukltadéw nadcieklych i nadprzewodnikéw, wplywajac
m.in. na ich odpowiedz na pola zewnetrzne oraz na mecha-
nizmy dyssypacji.

Poniewaz w przypadku ukladéw nadcieklych i nadprze-
wodzacych kluczowe znaczenie majg wlasnosci dynamiczne,
réwnie istotne stalo si¢ uogélnienie teorii funkcjonatu gesto-
$ci na przypadek zalezny od czasu. Celem tego uogélnienia
jest stworzenie praktycznej metody umozliwiajacej rozwiazy-
wanie zaleznego od czasu réwnania Schrodingera:

iﬁw =HY (ry,r3,...,t,t), (8)

ktére stanowi problem znacznie trudniejszy niz jego statycz-
ny odpowiednik. Jedng z wyjatkowych cech teorii funkcjona-
tu gestosci jest fakt, ze nalezy ona do nielicznych metod wielu
cial, ktére zostaly z powodzeniem uogélnione na przypadek
dynamiczny. Na poziomie formalnym uogdlnienie twierdze-
nia Hohenberga-Kohna na problemy zalezne do czasu zosta-
to przedstawione w latach osiemdziesigtych XX w. w postaci
twierdzenia Rungego-Grossa®!l, a w kolejnej dekadzie roz-
szerzono je na uklady nadprzewodzace??. Kazde z tych
uogdlnien wigzalo si¢ jednak ze znacznym wzrostem zlozo-
noéci formalizmu, co przez wiele lat ograniczato ich zastoso-
wania do poziomu koncepcyjnego.

Dopiero postep w dziedzinie superkomputeréw oraz
intensywne prace nad konstrukcja funkcjonaléw energii

20 L. N. Oliveira, E. K. U. Gross, and W. Kohn, “Density-functional theory for superconductors,” Phys. Rev.
Lett. 60, 24302433 (1988).

21 Erich Runge and E. K. U. Gross, “Density-functional the-ory for time-dependent systems,” Phys. Rev.
Lett. 52, 997-1000 (1984).

22 0.).Wacker, R. Kiimmel, and E. K. U. Gross, “Time-dependent density-functional theory for supercondu-
c-tors,” Phys. Rev. Lett. 73, 2915-2918 (1994).

POJAWIENIE SIE SUPERKOMPUTEROW
OTWORZYLO DROGE DO REALISTYCZ-
NYCH SYMULACJI PROCESOW ZACHO-
DZACYCH W NADPRZEWODNIKACH
ORAZ SILNIE ODDZIALUJACYCH, NAD-
CIEKLYCH GAZACH FERMIONOWYCH

doprowadzity do powstania praktycznych narzedzi umozli-
wiajgcych symulacje kwantowej dynamiki. W szczego6lnosci
pojawienie sie superkomputeréw klasy przed-eksaskalowej
otworzylo droge do realistycznych symulacji proceséw za-
chodzacych w nadprzewodnikach oraz silnie oddziatujacych,
nadcieklych gazach fermionowych?.

Aby zrozumie¢, skad bierze si¢ duza ztozono$¢ obliczenio-
wa nadcieklych lub nadprzewodzacych (oba terminy beda tu
uzywane zamiennie) rozszerzen teorii funkcjonatu gestosci,
przyjrzyjmy si¢ podstawowym réwnaniom lezagcym u pod-
staw wspolczesnych wariantow tego podejscia. Dla orientacji
zacznijmy od klasycznej metody Kohna-Shama dla ukladow
w stanie normalnym. Formalizm
ten opiera si¢ na pojeciu orbitali
jednoczastkowych. Kazdy orbi-
tal ¢, (r,t) moze by¢ obsadzony
przez jedna czastke lub pozostaé
pusty. Zaklada sie, ze wszystkie
orbitale o energiach mniejszych
od energii Fermiego Er s3 obsadzone, natomiast orbitale po-
wyzej tej energii pozostajg puste. Gesto$¢ ukladu otrzymuje
sie poprzez zsumowanie wkladéw pochodzacych od wszyst-
kich obsadzonych orbitali:

P (r7 t) = ZO<ED<EF‘(PD (I‘, t)|2_ 9

Zalezne od czasu réwnania Kohna-Shama tworzg zbiér
réwnan rézniczkowych czastkowych opisujacych ewolucje
poszczegdlnych orbitali:

in 20— f(r, 1) g, (r, 1), (10)

gdzie h jest tzw. hamiltonianem jednoczastkowym. Zawiera
on operator energii kinetycznej, ktéry w mechanice kwanto-
wej jest proporcjonalny do drugiej pochodnej przestrzennej
funkeji falowej, oraz czton opisujacy oddzialywania pomie-
dzy czastkami. Posta¢ tego drugiego zalezy od rozmiesz-
czenia czastek w przestrzeni, a dokladniej od rozkladu ich
gestodci p (r,t), zgodnie z gléwng ideg teorii funkcjonatu
gestosci. Jego jawna postaé ustalana jest przez przyjety funk-
cjonal gestosci i nie jest istotna dla dalszych rozwazan. Za-
uwazmy, Ze rownanie dla ustalonego orbitala ma taka samag
strukture jak réwnanie Schrddingera opisujace dynamike
jednej czastki. Zatem zlozony problem wielocialowego row-
nania Schrodingera zostal zamieniony na zbidér prostszych
réwnan. Kluczowe jest natomiast to, ze ewolucja kazdego or-
bitala zalezy od ewolucji wszystkich pozostalych, co oznacza,
ze od strony matematycznej mamy do czynienia z ukladem
wzajemnie sprzezonych réwnan rézniczkowych.

W przypadku uktadéw nadcieklych zamiast orbitali jed-
noczastkowych rozwaza si¢ tzw. orbitale kwaziczastkowe:

on (r,t) = [y (r,t), va (r,t)] 7, (11)

ktére opisujg superpozycje stanu czgstki i stanu dziury.
Sktadowa v, odpowiada amplitudzie prawdopodobien-
stwa znalezienia czgstki, natomiast u, amplitudzie prawdo-
podobienistwa znalezienia dziury. Taki opis jest naturalny
w ukltadach, w ktorych wystepuje parowanie fermionéw. Na
podstawie orbitali kwaziczastkowych definiuje si¢ nie tylko
gesto$¢ normalng, lecz takze dodatkowa gesto$¢ anomalng,
zwigzang z istnieniem parowania.

Istotna réznicg wzgledem klasycznego formalizmu Koh-
na-Shama jest fakt, ze w przypadku uktadéw nadcieklych
23 Gabriel Wlaztowski, Michael McNeil Forbes, Saptar-shi Rajan Sarkar, Andreas Marek, and Maciej Szpin-

-dler, “Fermionic quantum turbulence: Pushing the limits of high-performance computing,” PNAS Nexus 3
(2024), 101093/ pnasnexus/pgae160.
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Rys. 5. Zdjecie przedstawiajace smuge dymu. Poczatkowo przeptyw

ma charakter laminarny, natomiast przejscie do rezimu turbulentnego

objawia si¢ spontanicznym pojawianiem sie zawirowan.

Na podstawie rysunku ,Laminar-turbulent transition”, Garry Settles, “Wikimedia Commons.

File: Laminar-turbulent transition,” https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Laminar-turbu-

lent_transition.jpg, accessed: 2026-01-11, modyfikacja wtasna.
uwzglednia si¢ stany az do energii obcigcia E,, ktéra zazwy-
czaj znacznie przekracza energie Fermiego™!l. Wynika to
z mozliwosci czg$ciowego obsadzania orbitali kwaziczast-
kowych, co stanowi kluczowy element opisu parowania
fermionéw. Ponadto wzgledne obsadzenie stanéw kwazi-
czastokowych moze ulega¢ zmianie w trakcie ewolucji. Przy-
ktadowo, poczatkowo pusty kwaziorbital (obsadzony przez
dziur¢) moze zmieni¢ sie w kwaziorbital obsadzony przez
czastke. Co wigcej, wzgledne obsadzenie standéw kwaziczast-
kowych moze zmienia¢ si¢ w trakcie ewolucji uktadu.

Ewolucja czasowa orbitali kwaziczastkowych wyznaczo-
na jest przez réwnania o strukturze analogicznej do dobrze
znanych z teorii nadprzewodnictwa zaleznych od czasu réw-
nan Bogoliubova-de Gennesa'®':

iﬁw ~h (r,t) up(r,t) + A(r, t)va(r,t), (12a)
i 2E) — _R¥ (e, t) va(r, t) + A¥(r, t)ua(r, t).(12b)

W powyzszych réwnaniach h nadal pelni role hamiltonianu
jednoczastkowego, natomiast A jest polem parowania odpo-
wiedzialnym za tworzenie par Coopera, czyli skorelowanych
par fermiondw o przeciwnych spinach. Czlon ten bezposred-
nio zalezy od gestosci anomalnej i jego jawna posta¢ wynika
z wybranego funkcjonatu gestosci. To wlasnie istnienie nie-
zerowego pola parowania lezy u podstaw zjawisk nadprze-
wodnictwa i nadcieklosci.

ZYozono$¢ problemu staje sie w tym miejscu szczegdl-
nie wyrazna. Zaré6wno hamiltonian h, jak i pole parowania
A zalezg od gestosci, ktdre z kolei sg zdefiniowane poprzez
orbitale kwaziczastkowe {up,vy,}

n=1,2,...,M, gdzie M oznacza calkowitg liczbe orbitali
uwzglednionych w symulacji. Aby poprawnie opisa¢ dyna-
mike ukladéw nadcieklych lub nadprzewodzacych, liczba
ta musi by¢ znacznie wieksza niz liczba czastek. W reali-
stycznych zastosowaniach, obejmujacych uklady skladajace
sie z setek badz tysiecy czastek, typowe warto$ci wynosza
M ~ 105-10°. Z technicznego punktu widzenia problem
sprowadza si¢ zatem do numerycznego rozwigzywania ukfa-
du setek tysiecy, a niekiedy nawet milionéw sprzezonych nie-
liniowych réwnan rézniczkowych czastkowych. Tego typu
zadania mogg by¢ realizowane wylacznie z wykorzystaniem
nowoczesnych superkomputeréw. Obecny stan rozwoju me-
tod numerycznych oraz infrastruktury obliczeniowej sprawia
jednak, ze rozwigzywanie tak zfozonych probleméw stalo sie
mozliwe w praktyce.

W kolejnej czesci przedstawimy przyktad zastosowania
tego formalizmu do jednego z najbardziej ztozonych zjawisk
w fizyce wielu cial - turbulencji kwantowej, ktorej realistycz-
ne modelowanie wymaga wtasnie takiej skali obliczen.

TURBULENCJA KWANTOWA

Zjawisko przeplywu turbulentnego uwazane jest za jedno
z najbardziej zlozonych i fundamentalnych probleméw na-
uki. Paradoksalnie problem ten wylania si¢ z réwnan hy-
drodynamiki znanych od niemal dwoéch stuleci, a mimo to
do dzi$ nie doczekal si¢ kompletnego, uniwersalnego opisu
teoretycznego. Obecnie badania tego zjawiska wykonuje sie
gléwnie za pomoca zaawansowanych narzedzi fizyki oblicze-
niowej z wykorzystaniem ogromnych mocy obliczeniowych.

Cecha charakterystyczng przeplywu turbulentnego jest
pojawianie sie duzej liczby wirdw, ktore wspolistniejg i od-
dziatujg ze sobg w sposdb ztozony i dynamiczny. Stanowi to
wyrazny kontrast wobec przeptywu laminarnego, w ktérym
linie pradu s3 uporzadkowane, a zawirowania zazwyczaj nie
wystepuja (zobacz rys. 5). Konsekwencja obecnosci wirdw
jest znaczacy wzrost strat energii przeplywu, co w wiekszo-
$ci zastosowan technicznych stanowi zjawisko niepozadane.
Réwnania klasycznej hydrodynamiki pozwalaja ilosciowo
opisa¢ tempo tych strat®):

dE przeptywu 1

B i | ovi )’
dt __§n/(8Xk " 3Xi) v

gdzie v; oznaczajg sktadowe pola predkosci, a x; wspolrzed-
ne przestrzenne (i,k = 1,2, 3). Dla uproszczenia rozwazan
przyjeto tu przypadek cieczy niescisliwej. Z powyzszego
wyrazenia jasno wynika, ze straty energii s3 proporcjonalne
do wspolczynnika lepkosci n

- Oznacza to, ze ewolucja kazdego féﬁmsé'é% uvsfzzfﬁt JI;JST zzuﬁgg- oraz do liczby i intensywno-
orbitala jest sprzezona z ewolucj . ~ §ci gradientow pola predkosci.
Jest Sprze ¥ NO Z NAJBARDZIE] ZLOZONYCH

wszystkich pozostalych. W efek-
cie otrzymujemy nieliniowy, sa-
mouzgodniony problem dynamiki
wielu cial, ktéry w naturalny sposéb
pozwala opisywaé zjawiska o cha-
rakterze kolektywnym, w ktérych
bierze udziat caly uklad.

W praktyce réwnania (12) musza by¢ rozwigzywa-
ne jednoczeénie dla wszystkich orbitali kwaziczastkowych

24 Aurel Bulgac, Michael McNeil Forbes, and Piotr Ma-gierski, “The Unitary Fermi Gas: From Monte Carlo to
Density Functionals,” in The BCS-BEC Crossover and the Unitary Fermi Gas, Lecture Notes in Physics, edited
by Wilhelm Zwerger (Springer, Berlin, Heidelberg, 2012) pp. 305-373.

25 Jian-Xin Zhu, Bogoliubov-de Gennes Method and Its Applications (Springer International Publishing,
2016).

IFUNDAMENTALNYCHPROBLEMOWNAUKI

OBECNIE BADANIA TEGO ZJAWISKA
WYKONUJE SIE GLOWNIE ZA POMOCA
ZAAWANSOWANYCH NARZEDZI FIZYKI
OBLICZENIOWEJ Z WYKORZYSTANIEM
OGROMNYCH MOCY OBLICZENIOWYCH

W przeplywie turbulentnym,
gdzie struktury wirowe ge-
nerujg silne i szybkozmien-
ne gradienty, prowadzi to do
gwaltownego wzrostu dy-
ssypacji (czyli rozpraszania)
energii.

Uklady nadciekfe, takie jak nadciekty hel czy ultrazimne
gazy atomowe, charakteryzuja si¢ jednak zerowa lepkoscia,
n = 0. Kierujac si¢ intuicja klasycznej hydrodynamiki, na-
lezaloby zatem oczekiwaé, ze przeplyw nadcieczy zawsze

26 Lew D. Landau and Jewgienij M. Lifszic, Hydrodynamika, Fizyka teoretyczna, Vol. 6 (PWN, Warszawa,
2009).
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bedzie bezstratny. Okazuje si¢ jednak, Ze to rozumowanie
jest bledne. Zaréwno eksperymenty, jak i symulacje nume-
ryczne jednoznacznie pokazuja, ze uklady nadciekle moga
réwniez wykazywaé przeplyw turbulentny, ktéremu to-
warzyszg straty energii pomimo fundamentalnego braku
lepkosci. Stan taki okredla si¢ mianem turbulencji kwanto-
wej. Jest to zlozona, nieliniowa
i czesciowo chaotyczna dynamika
ukladu nadcieklego, ktéra wyka-
zuje zaréwno analogie, jak i istot-
ne roznice wzgledem turbulencji
klasycznej. Kluczows role w tym przypadku odgrywaja wiry
kwantowe: topologiczne defekty pola parametru porzadku,
ktorych cyrkulacja jest skwantowana. W przeciwienstwie do
wiréw klasycznych, wiry kwantowe maja dobrze okreslona
strukture i nie moga zanika¢ w sposdb ciagly. Oddziatywania
miedzy wirami kwantowymi oraz ich zderzenia, prowadzg-
ce do tzw. rekoneksji, tworza efektywny mechanizm trans-
portu energii pomiedzy skalami oraz jej rozpraszania®’.
W ten sposdb w uktadzie nadcieklym pojawia si¢ efektywna
dyssypacja energii, mimo ze klasyczny mechanizm lepkosci
jest nieobecny. O ile turbulencja klasyczna juz sama w sobie
stanowi niezwykle trudny problem, o tyle turbulencja kwan-
towa wprowadza dodatkowy poziom zlozonosci wynikajacy
z kwantowej natury opisywanych obiektéw oraz konieczno-
$ci jednoczesnego uwzglednienia dynamiki falowe;j i topolo-
gicznej struktury ukfadu.

Chociaz do pelnego zrozumienia zjawiska turbulencji
kwantowej wcigz prowadzi daleka droga, nalezy podkresli¢
ogromny postep, jaki dokonal si¢ w tej dziedzinie w ostat-
nich latach. Polaczenie nowoczesnych metod numerycznych
z poteznymi zasobami obliczeniowymi umozliwito badanie
turbulencji kwantowej z niespotykang wczeéniej szczegdto-
woscig. W szczegdlnosci stalo sie to mozliwe dzieki zasto-
sowaniu teorii funkcjonatu gestosci, ktéra - jako metoda
mikroskopowa i silnie zakorzeniona w fundamentalnym
réwnaniu Schrodingera - pozwala na jako$ciowo nowy
wglad w dynamike proceséw prowadzacych do dyssypacji
energii w uktadach nadciektych.

Od wielu lat na Wydziale Fizyki Politechniki Warszawskiej
prowadzone s3 prace badawcze, ktérych celem jest stworze-
nie narzedzia ogdlnego przeznaczenia do mikroskopowych

27 Makoto Tsubota, Michikazu Kobayashi, and Hiromitsu Takeuchi, “Quantum hydrodynamics,” Physics
Reports 522, 191-238 (2013).

28  Gabriel Wlaztowski, Michael McNeil Forbes, Saptar-shi Rajan Sarkar, Andreas Marek, and Maciej Szpin-
-dler, “Fermionic quantum turbulence: Pushing the limits of high-performance computing,” PNAS Nexus 3
(2024),10.1093/pnasnexus/pgae160.

BUDOWA KOMPUTERA KWANTOWE-
GO STANOWIOBECNIEJEDNO ZNAJIN-
TENSYWNIEJ BADANYCH ZAGADNIEN
WSPOLCZESNEJ FIZYKI |

symulacji ukfadéw nadcieklych z wykorzystaniem zaleznej
od czasu teorii funkcjonatu gestosci. W 2024 roku zaprezen-
towano wyniki symulacji ultrazimnego i nadcieklego gazu
(laboratoryjnie zazwyczaj realizowanego z udzialem atoméw
SLi), przeprowadzone z uzyciem tej niezwykle dokladnej
metody, obejmujgcej nawet sto tysiecy czastek!”). Skala tych
obliczen stanowila istotny krok na-
przéd w badaniach dynamiki silnie
oddzialujacych uktadéw kwan-
towych. Na rys. 6 przedstawiono
TECHNIKI. wybrane klatki czasowe ilustrujace
ewolucje takiego uktadu. Widoczne na obrazach linie odpo-
wiadajg potozeniom wiréw kwantowych zidentyfikowanych
na podstawie analizy struktury przeplywu oraz topologii
parametru porzadku. W trakcie ewolucji wiry splataja sie ze
soba, tworzac zlozone struktury przestrzenne. Jednocze$nie
calkowita dlugos¢ linii wirowych stopniowo maleje, co sta-
nowi bezposredni wskaznik zaniku przeplywéw w ukladzie,
a tym samym spadku energii kinetycznej zwigzanej z ruchem
nadcieczy.

Jako$ciowo nowym i szczegélnie istotnym rezultatem
tych symulacji jest poglebione zrozumienie loséw energii
usuwanej z przeplywéw. Obliczenia ujawnity mechanizm,
w ktérym energia kinetyczna przeplywu jest efektywnie
konwertowana na wzbudzenia wewnetrzne ukltadu, potocz-
nie okreslane jako ciepto. Zaobserwowano, ze wzbudzenia
te generowane sg przede wszystkim w obszarach, w ktérych
zlokalizowane s3 rdzenie wiréw kwantowych, czyli linie, wo-
kot ktorych krazy ciecz. Traktujgc te rdzenie w sposob ob-
razowy jako cienkie druty, caly proces mozna poréwnaé do
nagrzewania sie przewodéw w wyniku ich ciaglego wygina-
nia: im bardziej wir ulega deformacjom w trakcie dynamiki,
tym intensywniej si¢ nagrzewa. Powstale w ten sposéb cieplo
rozprzestrzenia si¢ nastepnie po caltym uktadzie. Tego rodza-
ju mechanizm dyssypacji energii ma charakter jako$ciowo
nowy i nie byt dotad obserwowany w symulacjach numerycz-
nych turbulencji kwantowej. Jego identyfikacja byla mozliwa
dzieki zastosowaniu formalizmu kwaziczagstek, w ktérym
obsadzenie orbitali kwaziczastkowych moze zmienia¢ sie
w czasie. Ta cecha zaleznej od czasu teorii funkcjonatu ge-
sto$ci okazala sie kluczowa dla uchwycenia mikroskopowych
mechanizméw odpowiedzialnych za konwersje energii prze-
plywu w ciepto w wyniku turbulentnej dynamiki.

29  Gabriel Wlaztowski, Michael McNeil Forbes, Saptarshi Rajan Sarkar, Andreas Marek, and Maciej Szpin-
-dler, “Fermionic quantum turbulence: Pushing the limits of high-performance computing,” PNAS Nexus 3
(2024),10.1093/pnasnexus/pgae160.

Rys. 6. Czasowa ewolucja wiréw kwantowych w silnie oddziatujacym nadciektym gazie Fermiego sktadajacego sie z okoto 26 tysiecy atoméw. Linie
przedstawiaja potozenia rdzeni wiréw kwantowych, natomiast izopowierzchnie umozliwiaja wizualizacje ich struktury i rozmiaru. Poczatkowo wiry
utozone sg w regularna strukture (a). W wyniku oddziatywarn pomiedzy nimi uktad ulega destabilizacji, a wiry splataja si¢ ze soba (b). W dalszej ewo-
lucji catkowita dtugo$¢ linii wirowych stopniowo maleje (c-e) przy jednoczesnym generowaniu wzbudzent wewnetrznych w rdzeniach wiréw. Proces
ten mozna interpretowac jako efektywna zamiane energii zawartej w przeptywach w ciepto.

Rysunek przedrukowany z publikacji G. Wlaztowski et al., “Fermionic quantum turbulence: Pushing the limits of high-performance computing,” PNAS Nexus 3 (2024), 10.1093/pnasnexus/pgae160,

licencja CC-BY 4.0.
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CPU + GPU + QPU

Rys. 7. Schemat architektury przysztego superkomputera sktadaja-
cego sie z klasycznych jednostek obliczeniowych typu CPU (Central
Processing Unit), akceleratorow GPU (Graphics Processing Unit) oraz
procesoréw kwantowych QPU (Quantum Processing Unit), potaczo-
nych ze soba szybka siecig komunikacyjna.

Rysunek na podstawie pracy Amr Elsharkawy et al., “Integration of quantum accelerators
with high performance computing - a review of quantum programming tools,” ACM Trans.
Quantum Comput. 6, 1-46 (2025), doi: 10.1145/3743149 licencja CC-BY 4.0, modyfikacja wtasna.

W KIERUNKU (SUPER)KOMPUTEROW KWANTOWYCH

Budowa komputera kwantowego stanowi obecnie jedno
z najintensywniej badanych zagadnien wspdlczesnej fizyki
itechniki. Komputery kwantowe wprowadzajg zupelnie nowy
paradygmat wykonywania obliczen. W komputerze klasycz-
nym wszystkie operacje sprowadzaja si¢ ostatecznie do ma-
nipulacji bitami, czyli elementami, ktére moga przyjmowac
jedng z dwdch wartosci, zazwyczaj oznaczanych jako 0 lub
1. Bit moze pozosta¢ w swoim stanie lub zosta¢ przetaczony
na stan przeciwny. W komputerze kwantowym analogiczna
role pelnig kubity. Sa to obiekty kwantowe, ktére, podobnie
jak bity klasyczne, mogg znajdowacé sie w stanie 0 lub 1, ale
dodatkowo moga wystepowaé w stanie superpozycji, czy-
li jednoczesnej kombinacji obu tych stanéw (z okreslonymi
amplitudami prawdopodobienstwa). Druga kluczowa cecha
komputeréw kwantowych jest mozliwos¢ wykorzystania
zjawiska splatania. Jezeli dwa kubity sa splatane, to operacje
wykonywane na jednym z nich (w szczegdlnosci pomiar)
wplywaja réwniez na stan drugiego. Umozliwia to wykorzy-
stanie tzw. paralelizmu kwantowego: w silnie splatanym reje-
strze kubitowym operacja wykonana lokalnie oddzialuje na
caly uklad. Tego rodzaju mechanizmu nie posiada komputer
klasyczny, w ktérym operacje wykonywane sg sekwencyjnie
na poszczegdlnych bitach, a zmiana jednego z nich nie wpty-
wa automatycznie na pozostate.

Zaréwno iloé¢ informacji przechowywanej w rejestrze
kubitowym, jak i potencjalna moc obliczeniowa kompute-
ra kwantowego rosna wykladniczo wraz z liczba kubitow.
Z tego powodu komputery kwantowe postrzegane sg jako
narzedzie, ktére moze w przyszlosci zrewolucjonizowaé
fizyke obliczeniowa. W szczegdlnosci wydaja sie one natu-
ralnym kandydatem do rozwigzywania probleméw, ktorych
zfozonos¢ réwniez roénie wykladniczo, takich jak rozwiazy-
wanie wielocialowego réwnania Schrodingera. Ten wniosek
ma charakter intuicyjny: trudno$¢ tego réwnania wynika
z fundamentalnych praw mechaniki kwantowej, a komputer
kwantowy wiagnie na tych prawach opiera swoje dzialanie.

Cho¢ koncepcja komputera kwantowego jest dysku-
towana w $rodowisku naukowym od lat osiemdziesigtych
XX wieku, jej praktyczna realizacja pozostaje niezwykle
trudnym przedsigwzigciem. Sama obserwacja i izolacja zja-
wisk kwantowych stanowi powazne wyzwanie, a w przy-
padku komputeréw kwantowych dochodzi kolejny poziom
trudnosci: precyzyjna kontrola tych zjawisk. Z tego po-
wodu nie nalezy oczekiwaé, ze komputery kwantowe
stang sie w dajacej sie przewidzie¢ przyszlosci niewielkimi,
przeno$nymi urzadzeniami poréwnywalnymi z komputerami
osobistymi. Przeciwnie: beda to zlozone systemy wymagajace
specjalistycznej infrastruktury, podobnie jak wspotczesne su-
perkomputery, ktore lokalizowane sg w wyspecjalizowanych
centrach obliczeniowych.

Projektowanie algorytméw dla komputeréw kwantowych
znaczaco rozni sie od podejécia znanego z obliczen klasycz-
nych. Dotychczas zaproponowane algorytmy kwantowe maja
zazwyczaj charakter wyspecjalizowany i sa przeznaczone do
rozwigzywania okreslonych klas probleméw. Najbardziej
znanym przykladem jest algorytm ShoraP” umozliwiajgcy
rozklad liczby na czynniki pierwsze. Wspolczesna kryptogra-
fia opiera si¢ na zalozeniu, ze taki rozklad jest dla kompute-
réw klasycznych obliczeniowo bardzo kosztowny, zwlaszcza
dla liczb o ogromnych rozmiarach. Z tego powodu czgsto
podkresla sie, ze komputery kwantowe moga w przyszlosci
zrewolucjonizowal kryptografie. Istotnym, cho¢ rzadziej ak-
centowanym faktem jest to, Ze algorytm Shora ma charakter
algorytmu hybrydowego. Cze$¢ obliczen wykonywana jest na
komputerze klasycznym, natomiast jedynie najbardziej kosz-
towny fragment realizowany jest na komputerze kwantowym.
Podobny schemat wystepuje w wielu innych algorytmach,
takich jak Variational Quantum Eigensolver®! stosowany do
rozwigzywania probleméw minimalizacji funkcji. W prakty-
ce wigkszo$¢ wspodlczesnych algorytméw kwantowych moz-
na opisac schematem:

1. klasyczna redukcja problemu,
2. kwantowe podzadanie,
3. klasyczny postprocessing.

Z tej perspektywy wyraznie wida¢, ze komputery kwan-
towe nie beda funkcjonowa¢ jako samodzielne urzadzenia,
lecz stang sie jednym z elementéw przysztych wigkszych
urzadzen. Analogicznie do rewolucji architektonicznej su-
perkomputerdw, jaka dokonata si¢ w ostatnich dekadach, tj.
przejécia od systemow opartych wylacznie na CPU do archi-
tektury CPU+GPU, w przyszlosci spodziewany jest rozwoj
systemow typu CPU+GPU+QPU, gdzie QPU to kwantowa
jednostka obliczeniowa (ang. Quantum Processing Unit),
zobacz rys. 7. W takich systemach poszczegélne etapy obli-
czen bedg realizowane przez najbardziej efektywne jednost-
ki w danym kontekscie. Przyszly superkomputer stanie sie
zatem zintegrowang platforma obliczeniowa, w ktérej kom-
puter kwantowy bedzie pelnil role wyspecjalizowanego ak-
celeratora uzupelniajacego klasyczne zasoby obliczeniowe,
a nie ich bezpo$rednim zastepstwem.

Taka architektura nie jest jedynie wizjg przysztosci, lecz
koncepcja aktywnie rozwijang juz dzi§®?. Przykladowo, eu-
ropejski projekt HPCQS realizowany w ramach inicjatywy
EuroHPC ma na celu integracje technologii kwantowych

30  Peter W. Shor, “Polynomial-time algorithms for prime factorization and discrete logarithms on a quan-
tum computer,” SIAM Journal on Computing 26, 1484-1509 (1997).

31 Jules Tilly, Hongxiang Chen, et al., “The variational quantum eigensolver: A review of methods and best
practi-ces,” Physics Reports 986, 1128 (2022).

32 Amr Elsharkawy et al., “Integration of quantum accelerators with high performance computing - a re-
view of quantum programming tools,” ACM Trans. Quantum Comput. 6, 1-46 (2025).
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z istniejacymi superkomputerami. Réwniez duze firmy tech-
nologiczne, takie jak AMD czy NVIDIA, prowadza inten-
sywne prace nad polaczeniem klasycznych i kwantowych
jednostek obliczeniowych w jeden spdjny ekosystem. Przy-
ktadem takiego podejscia jest superkomputer LUMI, wspo-
mniany na poczatku artykutu, ktdry juz posiada dedykowang
partycje kwantowa LUMI-Q. Fizycznie komputer kwantowy
tej partycji zlokalizowany jest w Ostrawie (Czechy) i oparty
na technologii nadprzewodzacych kubitéw. Choc¢ liczba jego

Podsumowujac, fizyka obliczeniowa stoi dzi§ u progu
kolejnej transformacji. Integracja superkomputeréw z tech-
nologiami kwantowymi otwiera nowe mozliwosci badawcze,
ktore w nadchodzacych dekadach mogg prowadzi¢ do jako-
$ciowo nowych odkry¢ w fizyce, chemii i naukach o materii.
Cho¢ wiele probleméw wcigz pozostaje nierozwigzanych,
kierunek rozwoju jest jasny: przyszlo$¢ obliczen nauko-
wych bedzie czerpata swoja site z réznorodnosci rozwigzan
technologicznych.

kubitéw nie jest imponujaca (dysponuje on 24 kubitami),
a zastosowany model zdalnego polaczenia pomiedzy super-
komputerem w Finlandii a komputerem kwantowym w Cze-
chach nie zapewnia bardzo niskich op6znien, nie to stanowi
istote tego przedsiewziecia. Kluczowym celem jest stworze-
nie spdjnego ekosystemu programistycznego, ktéry umozliwi
plynne laczenie obliczen klasycznych i kwantowych w ra-
mach jednej infrastruktury obliczeniowe;.
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Zajmuje sie naukowo badaniami numerycznymi nadciektych
fermionow i zjawisk kwantowych od gazéw ultrazimnych po
gwiazdy neutronowe.

W SKROCIE

Wspélczesna fizyka coraz czeiciej rozwija sig nie tylko w laboratoriach, ale takze w pamigci superkomputerow. Takie
maszyny pozwalajg bada¢ zjawiska, ktorych nie da sig zobaczy¢ bezposrednio - na przyktad zachowanie atomow, czgstek
i catych ukladéw kwantowych. Superkomputery nie sg wigkszymi komputerami, lecz ogromnymi systemami ztozZonymi
z wielu wspétpracujgcych procesorow (CPU) i akceleratorow graficznych (GPU), ktére potrafig wspélnie rozwigzywaé
jeden bardzo trudny problem. Dzigki temu fizyka obliczeniowa stata sig dzis trzecim filarem nauki obok teorii i ekspe-
rymentu. Pozwala ona modelowa( zjawiska zachodzgce w warunkach niedostgpnych dla cztowieka, takich jak wnetrza
gwiazd neutronowych, zmiany klimatu czy skomplikowane procesy kwantowe.

Jednym z najwiekszych wyzwatni wspdlczesnej fizyki jest opis uktadéw ztozonych z wielu czgstek. W mechanice kwanto-
wej petny opis takiego ukladu daje funkcja falowa, ale jej ztozonos¢ rosnie bardzo szybko wraz z liczbg czgstek. Oznacza
to, ze nawet superkomputery szybko napotykajg granice swoich mozliwosci. Dlatego naukowcy szukajqg sprytniejszych
metod obliczen. Jednym z najskuteczniejszych i obecnie najpopularniejszych sposobéw poradzenia sobie ze ztozonoscig
opisywanego uktadu jest teoria funkcjonatu gestosci, czyli DFT (ang. Density Functional Theory). Jej sedno tkwi w tym,
ze zamiast Sledzic szczegétowo zachowanie kazdej czgstki osobno, opisuje sig gestos¢ catego uktadu. To ogromnie uprasz-
cza problem i pozwala badal duzo wigksze uklady niz w metodach bezposrednio rozwigzujgcych réwnanie Schrodinge-
ra. Dzieki temu DFT stata si¢ jedng z najwazniejszych metod wspélczesnej fizyki i chemii obliczeniowej.

Szczegodlnie interesujgce sq uktady nadprzewodzqgce i nadciekte. W nadprzewodnikach prgd moze plyngc bez oporu,
a w nadcieczach ciecz moze porusza¢ sie bez lepkosci. Sqg to zjawiska bardzo niezwykle, bo pokazujg, Ze materia w pew-
nych warunkach zachowuje si¢ zupetnie inaczej niz na co dziei. Aby je opisal, trzeba rozszerzyc¢ zwyklg teorie funkcjo-
natu gestosci o dodatkowe elementy zwigzane z parowaniem czqgstek i zjawiskami kolektywnymi. Problem staje si¢ wtedy
jeszcze trudniejszy, poniewaz trzeba sledzi¢ ewolucje ogromnej liczby wzajemnie powigzanych réwnan. Dopiero rozwdj
nowoczesnych superkomputeréw sprawit, ze takie obliczenia staly sie praktycznie mozliwe i mozna dzis symulowaé dy-
namiczne procesy zachodzgce w nadprzewodnikach oraz ultrazimnych gazach atomowych.

Jednym z najbardziej ztozonych zjawisk badanych w ten sposob jest turbulencja kwantowa. W zwyklych cieczach tur-
bulencja kojarzy sig z chaotycznym ruchem i zawirowaniami, ktore prowadzg do strat energii. Mozna by sqdzié, ze
w nadcieczy, ktéra nie ma lepkosci, takie straty nie powinny wystepowad. Okazuje sig jednak, ze réwniez tam pojawia sig
chaotyczna dynamika zwigzana z istnieniem wirdw kwantowych. Sg to szczegélne struktury o bardzo uporzgdkowanej,
kwantowej naturze. Ich oddziatywania, splgtanie i zmiany ksztattu prowadzg do zaniku uporzgdkowanego przeplywu
i zamiany energii ruchu na wzbudzenia wewnetrzne, ktore mozna poréwnac do ciepta. Dzigki wielkim symulacjom uda-
to sig pokazad ten proces z niespotykang wczesniej doktadnosciq i lepiej zrozumie(, jak energia rozprasza sie w uktadach
kwantowych.

Na koniec warto zwréci¢ uwage na przysztos¢ takich badan. Coraz czesciej mowi sig o komputerach kwantowych, ktére
wykorzystujg kubity zamiast zwyktych bitow. Kubity mogq istnie¢ w superpozycji standw i byc ze sobg splgtane, co daje
zupetnie nowe mozliwosci obliczeniowe. Nie oznacza to jednak, ze komputery kwantowe zastgpig tak po prostu klasycz-
ne superkomputery. Bardziej prawdopodobne jest to, ze stang sig ich czgscig, obok tradycyjnych procesorow i akcelerato-
réw graficznych. Przysztos¢ nauki obliczeniowej bedzie wigc prawdopodobnie polegata na tgczeniu roznych technologii
w jednym systemie.



