Semina OJ Nr 7
Scientiarum 2008

Andrzej Kolezyniski

Emergencja w fizyce ciala stalego: nowa
moda czy konieczno$é?

Istnieja dwa podstawowe, wzajemnie sprzeczne, impulsy ludz-
kiego umyshtu — jeden, by upraszczaé rzeczy do ich istotnych skla-
dowych, oraz drugi — aby patrzac przez pryzmat elementéw skla-
dowych, widzieé¢ dalej idace konsekwencje.

Od dawna trwa wynikajacy stad spér w nauce, dotyczacy moz-
liwoéci wyjasniania otaczajacego nas swiata przy pomocy podej-
$cia redukcyjnego, polegajacego na rozktadzie ztozonego problemu
na prostsze sktadowe i opisaniu jego wlasnosci poprzez wtasnosci
elementow sktadowych.

Pojecie wlasnosci emergentnych, czy tez szerzej emergencji, zo-
stato po raz pierwszy uzyte w naukach biologicznych, celem uzmy-
stowienia prostego zdawatoby sie faktu, oczywistego dla biologdw,
a prawie zupelnie niedostrzeganego, lub nie przyjmowanego do wia-
domosci przez fizykéw: w Swiecie ozywionym istnieja wlasnosci or-
ganizmoéw ztozonych, ktoérych nie mozna wyjasnié¢ przy pomocy ich
redukcji do praw fizycznych. Podczas powstawania struktur zto-
zonych, pojawiaja sie nowe wlasnosci, zupelnie nieprzewidywalne
z wlasnoéci elementow skladowych - swoista wartosé dodana. In-
nymi stowy, nie mamy do czynienia z procesem liniowym, gdzie
poprzez proste sumowanie dochodzimy do koricowego wyniku, lecz
raczej z procesem (procesami) nieliniowym, gdzie - jak pisat juz
Arystoteles! -, calosé¢ to wiecej niz suma czesci”.

Przez dlugi czas pojecia te funkcjonowaly gléwnie w biologii
i stopniowo byly coraz powszechniej uznawane za prawdziwie opi-
sujace problem, cho¢ nie brakowato tez naukowcéw wychowanych

! Arystoteles, Metafizyka, opr. K. Lesniak, BKF, PWN, Warszawa 1983.
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w paradygmacie redukcjonizmu, ktorzy uwazali, ze niemoznosé wy-
jasnienia danych wtasnosci struktur przyrody ozywionej w grun-
cie rzeczy nie wynika z wadliwosci podejécia redukcyjnego, lecz
z niewlasciwego opisu wlasnosci elementéw sktadowych albo (bio-
rac pod uwage stopienn zltozonosci problemu) niewystarczajacych
mocy obliczeniowych by problem rozwiazaé¢ dokladnie.

7 czasem pojawiato sie jednak coraz wiecej gtosow, ze rowniez
w fizyce - dyscyplinie, w ktorej podejscie redukcyjne odniosto nie-
wyobrazalne wrecz sukcesy, istnieja problemy, ktérych to podejscie
rozwigzaé¢ nie pozwala.

Po raz pierwszy, w latach 60-70 XX wieku, w pracach I. Pri-
gogine’a? i w stawnym eseju P.W. Andersona® More is different
pojawilo sie swoiste przestanie, ktére mozna stresci¢ nastepujaco:
nauki fizyczne moéwig nam, ze catosé, bedaca czyms$ wiecej niz su-
ma czesci, nie jest po prostu uzyteczng koncepcja, a rzeczywistym
zjawiskiem fizycznym. Natura jest rzadzona nie tylko przez reguty
Swiata mikroskopowego, ale réwniez przez potezne i ogdlne zasady
organizacji.

Wiekszosé z nas tak przyzwyczailta si¢ do wystepowania 16z-
nych stanéw materii i przejs¢ fazowych pomiedzy nimi (parowania,
kondensacji, krystalizacji, topnienia, itp.), ze zwykle calkowicie
bezrefleksyjnie ten stan rzeczy akceptuje. Szkolna edukacja, nazna-
czona paradygmatem redukcyjnego podejscia do analizy problemu,
w polaczeniu z bardzo duza skutecznoscig teorii fizycznych w obja-
$nianiu zjawisk fizycznych, prowadzi do przekonania, ze w zasadzie
w otaczajacym nas makroskopowym $wiecie przyrody nieozywio-
nej, nie ma specjalnych tajemnic, a jesli czegos$ nie wiemy, to zwy-
kle wskutek braku mozliwosci obliczeniowych, finansowych lub po
prostu ze wzgledu na mala wartos¢ poznawcza nierozwigzanego
problemu, a nie dlatego, ze mamy do czynienia ze skutkiem wyste-

2 Prigogine, 1., Thermodynamics of Irreversible Processes, Second Edition,
Wiley 1961; Structure, Dissipation and Life. Theoretical Physics and Biology,
Versailles 1967; North-Holland Publ. Company, Amsterdam 1969.

3 Anderson P.W., ,More is different”, Science, 177(4047) (1972), 393-396.
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powania zupelie innych, jakosciowo réznych praw w przyrodzie,
i stad zjawiskiem niemozliwym do wyjasnienia przy pomocy obec-
nie istniejacych teorii fizycznych. Ten stan rzeczy wydaje sie powoli
dociera¢ do $§wiadomosci naukowcéw, o czym swiadczy coraz wiek-
sza ilo§¢ publikacji, opracowan i ksiazek, po$wieconych tematyce
wlasnosci emergentnych.

Mozna poda¢ bardzo wiele przyktadow zjawisk i wtasnosci
emergentnych, wystepujacych w przyrodzie nieozywionej: istnienie
faz jako takich, przemiany fazowe, wtasnosci sprezyste, optyczne,
ferroelektryczne, itp. Oprocz tych typowych, powszechnie wokot
nas spotykanych zjawisk emergentnych, istnieja réwniez bardziej
osobliwe, np. wystepujace w bardzo niskich temperaturach zjawi-
ska nadprzewodnictwa, czy nadciektosci.

Kazdy taki kolektywny stan materii jest jednoznacznie identy-
fikowalny poprzez jedno, lub wiecej zachowan (wlasnosci), ktore sa
doktadne dla duzych skupisk materii, a niedoktadne lub nieistnie-
jace dla malych. Poniewaz zachowanie takie jest Scidle okreslone, to
nie moze zmienia¢ sie w spos6b ciagly, podczas zmiany zewnetrz-
nych warunkéw, takich jak ci$nienie czy temperatura, ale moze
zmieni¢ sie wylacznie w sposob nieciagly w postaci przejscia fa-
zowego. Jednoznacznym znakiem zjawiska kolektywnego jest wiec
ostre przejscie fazowe, bedace wszakze tylko skutkiem wystepowa-
nia zjawisk kolektywnych.

W fizyce materii skondensowanej wystepuje szereg zachowan
emergentnych, juz nie tak dla nas naturalnych, ze wzgledu na swo-
je kwantowe zrodlto. Zachowania te domagaja sie od nas wyjasnie-
nia, gdyz metody redukcyjnego wyjasniania zawodza catkowicie —
mozna za ich pomoca cos§ wyjadni¢ ex post, ale nie da sie tego prze-
widzieé¢ a priori. Mowa tu o takich efektach, jak kwantowy catkowi-
ty i czastkowy efekt Halla, nadprzewodnictwo, nadciektosé, efekty
Meissnera i Josephsona, powstawanie i rozchodzenie sie dzwicku
w krysztatach, kwaziczastki (fonony, eniony, dziury w potprzewod-
nikach) itp.
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Jako efekt wystepowania zachowari emergentnych mozna trak-
towaé rowniez fundamentalne stale fizyczne, np. predkosé swiatta,
stata Rydberga, stala Josephsona, tadunek elektronu itp*. Warto-
Sci tych statych zostaly eksperymentalnie zmierzone z wielka (cze-
sto do kilkunastu miejsc po przecinku) precyzja. Mamy tu do czy-
nienia ze swoistym dualnym spojrzeniem na te wielkosci — z jednej
strony traktujemy je jako niezalezne, obiektywnie istniejace ,state
fundamentalne”, nie pytajac skad sie wziely i dlaczego maja aku-
rat takie wartosci, a z drugiej jako wielkosci, ktérych statosé jest
efektem zachodzacych zjawisk kolektywnych, zgodnie z zasada or-
ganizacji i by¢é moze w przysztosci uda nam sie poznaé¢ prawa pro-
wadzace do ich zaistnienia w takiej wtadnie postaci. Przyktadowo,
stata Plancka h, fundamentalna stala w opisie mikroswiata, czy ta-
dunek elektronu e, mimo, ze sa wielko$ciami zwiazanymi z podej-
$ciem wysoce redukcjonistycznym, najdoktadniej wyznaczane sa
przy wykorzystaniu zjawisk kolektywnych, jako kombinacja sta-
tych Josephsona i von Klitzinga — statych, ktére mozna zmierzyé
korzystajac z urzadzenia do chtodzenia uktadu do bardzo niskich
temperatur i woltomierza®. Fakt ten, gdy zostal stwierdzony po raz
pierwszy, stanowit ogromne zaskoczenie dla naukowcoéw, poniewaz
probki, dla ktorych prowadzono pomiary statych Josephsona i von
Klitzinga byly wysoce niedoskonale®. Chemiczne zanieczyszczenia,
defekty atomowe, granice miedzyziarnowe i powierzchnie o réznej
morfologii wystepowaly w duzej ilosci i defekty te powinny byly
uniemozliwi¢ pomiary z tak duza precyzjg. Fakt, ze tak sie nie
stato, wskazuje na istnienie fundamentalnej zasady samoorganiza-
cji, prowadzacej do nieistotnosci w/w niedoskonatosci probek dla
wystapienia badanych wtasnosci — efektu Josephsona, czy kwanto-
wego efektu Halla.

4 Laughlin R., A Different Universe: Reinventing Physics from the Bottom
Down, Basic Books, New York 2005.

5 Okun, L. B., ,Fundamental units: physics and metrology”,
arXiv:physics/0310069v1, 15 Oct 2003.

6 Laughlin R., A Different Universe ..., op. cit.
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Podobnie, mozna by przypuszczaé, ze tadunek elementarny,
wielko$é uwazana za niepodzielng, elementarng i addytywna, jest
przyktadem skrajnie redukcjonistycznie funkcjonujacej wielkosci
fizycznej. Okazato sie jednak, ze ma on paradoksalnie sens tyl-
ko w kontekscie kolektywnym (np. prézni, modyfikujacej tadunek
w taki sam sposob, jak modyfikuje dlugosé fali czastek — jest to
przyktad tzw. symetrii cechowania).

Powyzszy przyktad wskazuje na wtasnosé przyrody, powszech-
nie spotykang, a dos¢ czesto niedoceniang nalezycie. Wlasnosé ta,
nazywana stabilnoscia strukturalng (Thom”, Heller®), moze by¢
uznana za przyklad dzialania zasady organizacji, gdzie kolektywne
oddzialywania miedzy elementami sktadowymi uktadu prowadza
do réznicowania opisujacych go czynnikéw, na istotne i nieistot-
ne. Typowym przyktadem sa przejscia fazowe: powyzej okreslone-
go stopnia ztozonosci uktadu, przy ktérym pojawiaja sie wtasnosci
kolektywne, nie ma znaczenia dalsze jego powiekszanie (np. wzrost
wielkosci krysztatu), sktad atmosfery, w ktorej przejscie zachodzi
(jednakze np. dla krysztalow niestechiometrycznych sktad atmos-
fery jest czesto bardzo wazny i silnie wplywa na ich wlasnosci).
Czynnikami istotnie wplywajacymi na zachowanie uktadu, sa na-
tomiast sktad chemiczny, cisnienie, czy temperatura. Innym, pro-
stym przykladem, sa uniwersalne wlasnosci uporzadkowania ciat
statych, niewrazliwos¢ sztywnosci materiatlu na zaburzenia polozen
atoméw itp. Wiasnosci elastyczne ciat statych, opisane prawem Ho-
oke’a, ukrywaja przed nami istnienie i rodzaj atoméw, poniewaz sg,
konsekwencja uporzadkowania i beda jakosciowo identyczne, jesli
zastapimy jeden rodzaj atoméw innym. To samo dotyczy kazde-
go innego prawa przyrody. Natura sama z siebie (poprzez prawa
niewrazliwe na destabilizujace zewnetrzne zaklocenia) zapewnia

" Thom R., Structural Stability and Morphogenesis, Addison Wesley Publi-
shing Company; wyd. 2, popr. 1989.

8 Heller M., Poczgtek jest wszedzie. Nowa hipoteza pochodzenia Wszech-
Swiata, Proszynski i S-ka, Warszawa 2002.
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uktadom ochrone, stabilnos¢ i powtarzalnosé, umozliwiajac nam
tym samym jakiekolwiek sensowne poznanie.

Przedstawione krotkie omowienie zjawisk emergentych w fizyce
pokazuje, ze emergencja jest czyms powszechnie spotykanym wokot
nas, pozostajac zarazem wyzwaniem dla naukowcéw prébujacych
zrozumieé, jak z prostych zachowan, opartych na elementarnych
oddziatywaniach, moga powstawaé zlozone, kolektywne zachowa-
nia oraz dlaczego natura wydaje sie tworzy¢ hierarchie poziomoéow
takich wtasnosci. Nie daje nam jednak odpowiedzi na postawio-
ne w tytule pytanie — czy podejécie emergentne jest nastepnym
niezbednym krokiem w rozwoju teorii fizycznych otaczajacego nas
Swiata, czy tez jest to tylko chwilowa moda, a podejscie reduk-
cyjne pozostanie wystarczajacym do opisu przyrody. Sprébujmy
wiec zastanowi¢ sie nad odpowiedzia na postawione pytanie, roz-
patrujac modelowy niejako, praktyczny problem teoretyczny, po-
zostajacy wciaz bez jednoznacznego rozwigzania. W fizyce ciata
stalego, w opisie wlasnosci materii, zaleznie od typu wtasnosci opi-
sywanych, przechodzimy od skali makro (np. wtasnosci sprezyste,
optyczne, magnetyczne krysztalow), poprzez pojecia charakteryzu-
jace wiazania chemiczne (opisywane np. dwucentrowymi krzywymi
potencjatu elektrostatycznego — klasycznym przyktadem takiego
potencjatu jest krzywa Morse’a, punktami krytycznymi gestosci
elektronowej, lub bardziej jakosciowo przy pomocy elektroujemno-
$ci atomoéw), wlasnosci atomowe (orbitale, struktura elektronowa
atomow) do wlasnosci rdzeni atomowych.

Wtasnosci réznych pozioméw opisujemy korzystajac z przy-
blizonych metod, opartych na mechanice kwantowej i réwnaniu
Schrédingera, lub coraz czesciej na teorii funkcjonalu gestosci
i rownaniach Kohna-Shama, albo tez — szczegblnie w przypadku
wtasnos$ci makroskopowych — stosujemy potempiryczne zaleznosci,
w ktoérych brak bezposredniego odwotania do wlasnosci atomo-
wych.

Rozpatrzmy teraz praktyczny przyktad — krysztatow o struktu-
rze typu perowskitu, powszechnie wykorzystywanych w inzynierii
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materialowej, jako materialty dla elektroniki o bardzo dobrych wta-
snosciach dielektrycznych. Ze wzgledu na zastosowania i wlasnosci,
krysztaly te sa intensywnie badane w poszukiwaniu nowych ma-
terialéw o poprawionych, coraz lepiej dostosowanych do potrzeb
przemystu wtasnosdciach. Stad znajomosé zwiazkéow ich budowy
wewnetrznej z wlasnosciami — zar6wno na poziomie atomowym
jak i mikrostruktury — jest niezwykle wazna. Typowym przykla-
dem materiatu o budowie perowskitu jest krysztal tytanianu baru®
BaTiOs, ktérego budowe przedstawiono na rys. 1.

#Iﬁi *

Rys. 1: Krysztal BaTiO3 o strukturze perowskitu a) oktaedry utworzone przez
atomy tlenu z kationem Ti w $rodku, polaczone narozami (kation Ba znajduje
sie w lukach pomiedzy oktaedrami); b) komorka elementarna fazy kubicznej,
o0 najwyzszej symetrii — kationy Ba w narozach sze$cianu, kation Ti w $rodku,
a atomy tlenu na srodkach $cian; c) oktaedr TiOs.

Tytanian baru byl pierwszym z catej klasy materialem o in-
teresujacych dla elektroniki wlasnodciach, dlatego istnieje bardzo
wiele wynikow badani eksperymentalnych i analiz teoretycznych
tego krysztalu. Wciaz jednak pozostaje nierozwiazany do koiica
problem zrodel ferroelektrycznego przejscia fazowego w tytanianie
baru — juz stosunkowo niewielka zmiana sktadu, zamiana czesci
atomow baru np. atomami otowiu, powoduje likwidacje tego przej-

9Kolezyniski A., Tkacz-Smiech K., ,From molecular picture to the band
structure of cubic and tetragonal barium titanate”, Ferroelectrics, 314 (2005),
123-134.
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Scia — material przestaje wykazywaé¢ wlasnosci ferroelektryczne!®,

Rozwiazanie tego problemu jest niezmiernie wazne ze wzgledow
praktycznych, pozwoli bowiem na znacznie bardziej efektywne po-
szukiwanie materialéw o optymalnym z punktu widzenia wlasnosci
sktadzie chemicznym.

Obecnie dominuja dwa wyjasnienia procesu przejscia fazowe-
go w tytanianie baru, od struktury regularnej (paraelektrycznej),
do struktury tetragonalnej (ferroelektrycznej). Pierwsze zaklada
stopniowa zmiane polozern atomowych wraz z obnizaniem tem-
peratury i przebudowe struktury prowadzaca do pojawienia sie
momentu dipolowego i wlasnosci ferroelektrycznych. Drugie nato-
miast zaktada, ze mamy do czynienia z przejéciem fazowym typu
porzadek-nieporzadek, w ktérym stabilng struktura jest struktura
0 najnizszej symetrii (trygonalna), a pozostale struktury (orto-
rombowa, tetragonalna i kubiczna) sa skutkiem zmian uporzad-
kowania komoérek elementarnych o symetrii tetragonalnej tak, ze
wypadkowa struktura krystalograficzna wykazuje wyzsza symetrie,
az do catkowitego nieuporzadkowania pojedynczych komorek ele-
mentarnych, objawiajacego sie wypadkowa symetrig kubiczng. Ist-
nieje szereg eksperymentoéw, dostarczajacych argumenty dla obu
wyjasnieri tego zjawiska, przez co wcigz nie jest mozliwe jedno-
znaczne stwierdzenie jego prawdziwej natury. Metody redukcyjne
w tym przypadku zawodza, w zwiazku z czym podejmuje sie proby
znalezienia innych, bardziej efektywnych w tym przypadku metod,
umozliwiajacych rozwiazanie tego problemu. Naturalnymi kandy-
datami sa jak tatwo przewidzieé¢ réznorodne metody, oparte na
podejsciu nieredukcyjnym. Przyktadowo, spektroskopowe badania
w podczerwieni, wykonane dla réznych temperatur pokazuja stop-
niowy zanik rozszczepienia A;-E (charakterystycznego dla struktu-
ry tetragonalnej) i pojawienie sie drgania Fy,,, charakterystycznego
dla struktury kubicznej. Takie zachowanie uktadu mozna wyttuma-
czy¢ zardwno przy pomocy przejscia fazowego z przemieszczeniem,

107 kacz-Smiech K., Kolezyniski A., Ptak W.S., ,Crystal-chemical aspects of
phase transitions in barium titanate”, Solid State Comm., 127 (2003), 557.



28 | Andrzej Kolezyniski

T

jak tez typu porzadek — nieporzadek. Zastosowanie statystycznej
metody autokorelacji do analizy tych widm, sktania jednak zde-
cydowanie do drugiego wyjasnienia, nie dajac wszakze catkowite-
go potwierdzeniall. Na rys. 3 wida¢ wyrazna zmiane nachylenia
krzywej, w okolicach temperatur odpowiadajacych przejsciom fa-
ZOWYI.
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Rys. 2: a) Widma w podczerwieni krysztatu BaTiO3 dla temperatur 140-330K;
b) analiza widm metoda autokorelacji

Nie wdajagc sie w szczegbdly techniczne metody, wystarczy po-
wiedzie¢, ze metoda ta opiera sie na statystycznej analizie widma
jako catosci, a wynikiem jej zastosowania do pojedynczego widma
jest pojedyncza wartosé liczbowa, ACorr (odpowiadajaca jednemu
punktowi na wykresie 2b), jednoznacznie powiazana ze stopniem
nieuporzadkowania struktury krystalicznej. Jest to wiec metoda
nieredukcyjna, odwotujaca sie do wypadkowych wtasnosci global-
nych krysztalu. Jak wida¢ nieuporzadkowanie ro$nie wraz z tempe-
ratura, a szybko$é tego wzrostu zmienia sie¢ w poblizu temperatur

" Tkacz-Smiech K., Kolezynski A., Jastrzebski W., ,Phase transitions in
BaTiOs from IR autocorrelation spectrum”, Ferroelectrics, 315 (2005), 73-81.
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odpowiadajacych kolejnym przejéciom fazowym do struktur o wyz-
szej symetrii (zmiana nachylenia krzywych na wykresie).

Inna, nieredukcyjna metoda analizy wlasnosci krysztatu jest to-
pologiczna analiza gestosci elektronowej'?. Catkowita gestosé elek-
tronowa stanu podstawowego w krysztale i jej rozktad, zgodnie
z twierdzeniem Hohenberga-Kohna, charakteryzuje wszystkie wia-
snodci krysztalu. Mozna ja wyliczy¢ za pomoca metod kwanto-
wych, ale, co niestychanie wazne, jest ona réwniez mierzalna ekspe-
rymentalnie, co pozwala na weryfikacje wynikéw obliczen. Gtéwna
idea tej teorii opiera sie na twierdzeniu méwiacym, ze w celu otrzy-
mania dobrze zdefiniowanych, odrebnych obszaréw, ktére mozna
przypisa¢ do poszczegdlnych rdzeni atomowych i w ten sposéb
utozsamia¢ z atomami w krysztale, obszary te nalezy wydzieli¢ za
pomocg powierzchni, dla ktérych gradient skalarnego pola gestosci
elektronowej, pomnozony przez wektor normalny do powierzchni
jest rowny zeru ( Vp-n =0 ), gdzie n — wektor normalny do po-
wierzchni, dla kazdego punktu na powierzchni granicznej obszaru.

W wyniku takiego podziatu przestrzeni fizycznej otrzymujemy
wektorowe pole gradientu gestosci elektronowej Vp, w ktérym kaz-
da linia pola ma swdj poczatek i koniec w jednym z punktow kry-
tycznych, dla ktérych spetniony jest warunek Vp = 0. W przestrze-
ni tréjwymiarowej mozliwe sg nastepujace cztery rodzaje punktow
krytycznych: maksima, minima oraz punkty siodlowe pierwszego
i drugiego rodzaju:

e (3,-3) maksima w polozeniach rdzeni atomowych

e (3,-1) punkt dla wigzania atomowego (ang. bond critical po-
int - BCP)

e (3,+1) punkt dla pierscienia (ang. ring critical point)

e (3+3) minimum (ang. cage critical point)

12Kolezynski A., ,Topologia gestosci elektronowej, a charakter wigzan che-
micznych w krystalicznych cialach stalych”, Ceramika, 91 (2005), 109-116.
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Na rys. 3 przedstawiono wyniki analizy topologicznej gesto-
Sci elektronowej w krysztale tytanianu baru i obliczone wartosci
macierzy Hessa i gestosci elektronowej dla punktéow krytycznych
wigzan BCP.

0,70 | y=0,4103x - 0,8764
R?=0,9924

0,50 1 y = -0,9455x + 3,5593x - 3,0163

R* = 0,994
0,30 A W » tho

= Laplacian
0197 0,2408x + 0,5813 AL
y=-U, X+ U
0,10 A R*=0,9873 L23
y =-1,0744x + 2.7661
030 ‘ . R?=09997
18 19 20 21 22
drio [A]

Rys. 3: Wykres zaleznosci gestosci p(r), laplasjanu VZp(r) oraz jego sktado-
wych w punkcie BCP od dlugosci wigzan Ti-O w krysztale BaTiOs (fazy o
strukturze regularnej, tetraedrycznej, ortorombowej i trygonalne;j).

Latwo zauwazy¢, ze istnieje bardzo silna, prawie funkcyjna za-
lezno§é pomiedzy odlegtosciami miedzy atomami, a wielkosciami
charakteryzujacymi punkty krytyczne wigzan. Analogicznie silna
zaleznos¢ dotyczy réwniez np. modutu sprezystoséci objetosciowej
i sktadowych tensora naprezen, czy charakteru wiazan chemicznych
w krysztatach, co pozwala stwierdzi¢, ze analiza wlasnosci topolo-
gicznych gestosci elektronowej w krysztale moze by¢ skutecznym
narzedziem w wyjasnianiu wielu zjawisk i wtasnosci makroskopo-
wych krystalicznych cial statych.

Przedstawione powyzej przyktady pokazuja, ze tam gdzie me-
tody redukcyjne nie daja jednoznacznej odpowiedzi (rodzaj przej-
$cia fazowego, charakter wiagzan, itp.), pomocne moga by¢ metody
nieredukcyjne (w tym dwie zaprezentowane powyzej). Warto do-
da¢, ze metody nieredukcyjne sa bardzo czesto stosowane i zwykle
(szczegblnie np. w inzynierii materiatowej, gdzie mamy do czy-
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nienia ze zltozonymi tworzywami i kompozytami) dostarczaja nam
bardzo wielu istotnych dla nas — jakosciowych i iloSciowych — infor-
macji, trudnych lub niemozliwych obecnie do uzyskania za pomoca
metod redukcyjnych.

Czy wiec emergencja i metody nieredukcyjne to chwilowa mo-
da albo swego rodzaju tymczasowe metody zastepcze, czy tez jest
to jednak koniecznosé¢, wynikajaca z niezadowalajacego charakteru
metod redukcyjnych?

W fizyce i chemii ciala stalego i ogélnie w inzynierii mate-
rialowej istnieje ogromna liczba ukladéw, charakteryzujacych sie
emergentnymi wtasnosciami fizykochemicznymi, ktérych wyjasnie-
nie za pomocg metod redukcyjnych jest czasem mozliwe, ale nie-
stety rutynowe przewidywanie a priori wtasnosci takich uktadow
(niezmiernie wazna sprawa ze wzgledu na projektowanie nowych
technologii) jest wciaz odlegltym (czy w ogoble osiagalnym?) celem
prac fizykéw i chemikéw, zajmujacych sie wlasnosciami faz skon-
densowanych. Metody obliczeniowe ab initio pozwalaja w wielu
przypadkach ,odtworzy¢” eksperymentalng charakterystyke bada-
nych zwigzkéw — nie daja jednak jasnej, jednoznacznej odpowiedzi,
dlaczego mamy do czynienia akurat z takimi wtadnie wlasnosciami.
Mozna przypuszczaé, ze potrzeby inzynieréw dotyczace zaawanso-
wanych materiatow, tzw. materialéw funkcjonalnych, wymusza na
naukowcach w najblizszej przysztosci koniecznosé glebszej analizy
problemu emergencji w fazie skondensowanej i w ten sposob przy-
bliza ten cel — mozliwosé projektowania nowoczesnych materiatow
do najrozniejszych dedykowanych zastosowan w technice.

Taki wniosek wydaje sie by¢ tym bardziej uprawniony, ze fi-
zycy i chemicy coraz wiecej uwagi poswiecaja zagadnieniom do-
tyczacym nieliniowych uktadéw ztozonych, w stanach stacjonar-
nych, dalekich od réwnowagi termodynamicznej, czesto na granicy

tzw. samoorganizowanej krytycznogci'® (ang. SOC — self-organized

13Bak P., How Nature Works: The Science of Self-Organized Criticality, Co-
pernicus, New York 1996.
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criticality), spelniajacym prawa potegowe typu 1/f14, charaktery-
styczne dla uktadéw emergentnych. Co wiecej, pojawia sie szereg
propozycji matematycznego opisu wtasnosci takich uktadow, dzie-
ki czemu nastepuje — wprawdzie wolny, ale konsekwentny — proces
przechodzenia od opiséw jakosciowych do opiséw ilosciowych ta-
kich uktadéw. Dodatkowo badania te bardzo mocno sugerujg sil-
nie nieredukcjonistyczny charakter odpowiednich praw i wtasno-
$ci takich ukladéw, dostarczajac kolejnego argumentu przeciwko
aplikowalnosci metod redukcyjnych do analizy wtasnosci uktadow
ztozonych, powszechnie wystepujacych w przyrodzie zaréwno nie-
ozywionej, jak i ozywionej!®.

A zatem, jaka powinna by¢ odpowiedZ na postawione w
tytule pytanie? Osobiscie jestem gleboko przekonany, ze badanie
wtlasnosci emergentnych fazy skondensowanej, poprzez stosowanie
metod nieredukcyjnych, wlaczajac w to réwniez wiele w chwili
obecnej nieznanych, nie jest tylko chwilowsg moda, ale koniecznym,
nastepnym krokiem w rozwoju teorii i metod badan w fizykochemii
fazy skondensowanej.
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