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RECENZJA
dorobku naukowego oraz osiagnigcia habilitacyjnego dr. Szymona Smigi
przediozonych w postepowaniu w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego

Informacje ogoélne oraz oméwienie catkowitego dorobku naukowego

Kandydat do stopnia doktora habilitowanego uzyskat tytul magistra fizyki w 2009 r. na podsta-
wie pracy zatytulowanej: “Analiza efektywnosci réznych wariantéw metody OEP zastosowanej do
uktadoéw atomowych i molekularnych”, ktorej promotorem byt prof. dr hab. Ireneusz Grabowski.
Stopien doktora nauk fizycznych, pod opieka tego samego promotora, Kandydat uzyskat w 2014 r.
na podstawie rozprawy doktorskiej pt.: “Efektywny opis korelacji elektronowej w funkcjonatach
wymienno-korelacyjnych, w teorii funkcjonaléw gestosci”. Sciezka akademicka Kandydata zwia-
zana jest z Uniwersytetem Mikotaja Kopernika w Toruniu, gdzie jest zatrudniony od 2014 r. (od
2018 r. zatrudnienie na stanowisku adiunkta). W okresie grudzien 2015 - listopad 2016 Kandy-
dat zatrudniony byt na stanowisku badawczym w Istituto Nanoscienze Consiglio Nazionale delle
Ricerche (CNR) w Lecce we Wtoszech. Warto nadmienié, ze jeszcze przed uzyskaniem stopnia
doktora Kandydat odbyt dwumiesigczny staz naukowy w Quantum Theory Project w Gainesville
w Stanach Zjednoczonych, prowadzac badania w zespole kierowanym przez wybitnego chemika
kwantowego prof. Rodneya Bartletta.

Dorobek naukowy Kandydata obejmuje 49 prac, w tym 5 ukazato si¢ przed uzyskaniem stop-
nia doktora (stan na dzien ztozenia wniosku o przeprowadzenie postgpowania w sprawie nada-
nia stopnia doktora habilitowanego), natomiast cykl 8 publikacji zostat wskazany przez Kandy-
data jako osiagnigcie naukowe. W znakomitej wigkszoSci prace z dorobku Kandydata ukazaty si¢
w renomowanych periodykach po§wigconych fizyce atomowej i molekularnej, tj. The Journal of
Chemical Physics, Physical Review B, The Journal of Physical Chemistry Letters oraz Journal of
Chemical Theory and Computation. Warto odnotowac, ze az 5 publikacji z cyklu habilitacyjnego
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ukazalo si¢ drukiem w tym ostatnim periodyku, ktéry od 2009 r. przypisany jest do pierwszego
kwartylu (Q1) w obszarze fizyki atomowej, molekularnej i chemicznej. Biorac pod uwage cha-
rakter badan prowadzonych przez Kandydata, o czym w dalszej czesci recenzji, cytowalnoS¢ prac
jest bardzo dobra. Istotnym elementem aktywnosci naukowych Kandydata jest réwniez prezenta-
cja wynikéw badan w formie wyktadéw podczas krajowych oraz migdzynarodowych konferencji i
wizyt w zagranicznych osrodkach — tacznie ponad 20. Potwierdzeniem uznania dla aktywnosci na-
ukowych prowadzonych przez Kandydata jest zaproszenie do wygtoszenia 5 referatow na miedzy-
narodowych konferencjach. W autoreferacie Kandydat wykazat wspétprace naukowe z uznanymi
na arenie migdzynarodowej uczonymi a lista publikacji pokazuje, ze sa to rzeczywiste wspolne
aktywnosci naukowe.

Znaczna czg$¢ dorobku naukowego Kandydata powstata w wyniku realizacji projektéw finan-
sowanych w drodze konkurséw. Kandydat byt kierownikiem 5 projektow finansowanych przez
Narodowe Centrum Nauki: PRELUDIUM (ed. 2012), ETTUDA (ed. 2013), SONATA (ed. 2016),
OPUS (ed. 2020), SONATA BIS (ed. 2021). Aktywno$¢ Kandydata w obszarze pozyskiwania
Srodkéw na badania wtasne jest imponujaca i winna stanowi¢ wzor dla innych uczonych. Warto
rowniez odnotowaé uczestnictwo w kilku projektach w charakterze wykonawcy. Mam nadzieje, ze
w kolejnych etapach kariery naukowej Kandydat bedzie mégt si¢ poszczycic¢ grantami uzyskanymi
z Europejskiej Rady ds. Badan Naukowych.

Kandydat odbyt tacznie 4 dtuzsze (tu: powyzej 2 miesigcy) staze naukowe w zagranicznych

osrodkach, w tym 3 po uzyskaniu stopnia doktora:

e Jtalian National Research Council (CNR), Lecce, Wtochy, wspétpracownik: prof. Fabio
Della Sala, grudzien 2015 - listopad 2016,
* Italian Institute of Technology, Arnesano, Wtochy; wspétpracownicy: prof. Fabio Della Sala,
dr Eduardo Fabiano, dr Lucian A. Constantin, styczen 2015 - listopad 2015,
* National Nanotechnology Laboratory, Lecce, Wtochy; wspétpracownik: prof. Fabio Della
Sala, wrzesien 2014 - listopad 2014.
Nazwiska partneréw naukowych, z oSrodkéw w ktorych staze odbywat Kandydat, pojawiaja si¢
w ponad 20 artykutach naukowych (réwniez w cyklu prac wskazanym jako osiagnigcie naukowe).
Wyniki zawarte w tych publikacjach sa dowodem istotnej aktywnos$ci naukowej w wigcej niz jed-
nej uczelni/instytucji naukowej 1 w mojej ocenie Kandydat spelnia wymog zawarty w art. 219 ust.

1. p. 3 u.p.s.w. Z prawdziwa przyjemnoscia chciatlbym odnotowac, ze w przypadku Kandydata
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staze naukowe to nie konieczno$¢ majaca na celu wypetnienie wymagan sformutowanych przez
ustawodawce, lecz bardzo owocna formuta pracy naukowe;.

W mojej ocenie caloS¢ dorobku naukowego (liczba prac, cytowalno$¢) nie pozostawia watpli-
wosci, ze Kandydat z powodzeniem buduje swoja pozycje w obszarze fizyki atomowej i moleku-
larnej i jest rozpoznawalny na arenie migdzynarodowej. Aktywnosci naukowe Kandydata zostaty
rowniez docenione w macierzystej jednostce (5 nagréd JM Rektora UMK) jak réwniez przez Ka-
pitute Stypendium Ministra Nauki 1 Szkolnictwa Wyzszego dla Wybitnych Mtodych Naukowcow
(ed. 2021).

Ocena osiagnigcia naukowego

Jako osiagnigcie naukowe Kandydat przedtozy? cykl publikacji [H1-H8], ktére ukazaty si¢ dru-
kiem w latach 2016-2025. W publikacji [H1] Kandydat zaproponowat schemat dla funkcjonatéw
podwdjnie hybrydowych (DH), bazujacy na technice zoptymalizowanego potencjatu efektywnego
(OEP), w ktoérym orbitale optymalizowane sa z uwzglednieniem poprawki korelacyjnej. W pracy
[H1] energia wymienna z metody Hartree-Focka jak rowniez poprawka korelacyjna z metody MP2
zostaly uwzglednione jako jawnie zalezne od gestosci. Implementacja ww. schematu wykorzystata
funkcjonat B-LYP i jednoparametrowe przyblizenie dla funkcjonatu DH. W publikacji poréwnane
zostaty podejscia OEP-1DH i 1DH dla uktadéw atomowych (He, Be, Ne, Ar) i molekularnych (CO,
H50). Paleta obliczanych wielkosSci obejmowata m.in. energie catkowite, energie orbitali granicz-
nych i powinowactwa elektronowe. Najwazniejszym wnioskiem ptynacym z pracy [H1] jest to, ze
optymalizacja orbitali w ramach OEP nie przynosi poprawy wynikéw obliczen catkowitej energii
stanu podstawowego ani potencjatoéw jonizacji. Niemniej jednak zwigksza ona doktadnosé powino-
wactwa elektronowego. W poréwnaniu ze standardowym schematem OEP opartym na rachunku
zaburzen Gorlinga-Levy’ego, schemat zaproponowany przez Kandydata jest bardziej stabilny 1
oferuje dokladniejszy opis efektoéw korelacyjnych. Cho¢ sukces zaproponowanego schematu byt
ograniczony w zakresie badanych wielkosci/uktadéw to publikacja [H1] stanowi uzupelnienie luki
w literaturze przedmiotu.

Publikacja [H2] opiera si¢ na podobnej koncepcji co powyzej oméwiona praca i prezentuje roz-
szerzenie metody RSH+MP2 w wariancie samouzgodnionym, ktére wykorzystuje technik¢ OEP.
Zaproponowana przez Kandydata metoda RS-OEP2 uwzglednia wkiady wymienny i korelacyjny
drugiego rzgdu w lokalnym potencjale OEP. Podobnie jak w przypadku publikacji [H1] doktadnos¢
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zaproponowanej metody sprawdzono wykonujac obliczenia dla tych samych uktadéw atomowych
(He, Be, Ne, Ar) i molekularnych (CO, H50) z wykorzystaniem funkcjonalu PBE. Kandydat wy-
konat analizy energii catkowitych, energii orbitali granicznych, powinowactwa elektronowego oraz
potencjaléw wymienno-korelacyjnych i korelacyjnych. W analizach zostata réwniez uwzglgdniona
zalezno$¢ od parametru podziatu na czes$¢ krotko- i dalekozasiggowa (1). Wnioski z pracy [H2] w
duzym stopniu pokrywaja si¢ z tymi zaprezentowanymi w publikacji [H1], tj. metoda RS-OEP2
nie przynosi istotnej poprawy wynikow dla badanych wielkosci wzgledem RSH+MP2. Wyjat-
kiem jest energia LUMO, ktéra w metodzie RS-OEP2 z dobrym przyblizeniem odpowiada energii
wzbudzenia (z zachowaniem liczby elektronéw w uktadzie).

Nowe podejscia zaprezentowane w publikacjach [H1] i [H2] moga sprawdzac si¢ lepiej w
przypadku uktadow otwartopowlokowych, o czym Autorzy wspominaja w podsumowaniu oby-
dwu publikacji. Badania nad uktadami otwartopowlokowymi i z polaryzacja spinowa stanowity
przedmiot publikacji [H3], w ktérej Kandydat dokonat szczegétowej analizy funkcjonatéw typu
“ab initio DFT”. W pracy zostaly wyznaczone wertykalne potencjaly jonizacji, energie atomizacji
oraz energie reakcji dla uktadéw zar6wno otwarto- jak 1 zamknigtopowtokowych. Paleta zastoso-
wanych metod obejmowata: MP2, OO-MP2, OEP2-sc, B2PLYP, PBEO-DH oraz CCSD(T). Jak
pokazaly wyniki obliczen przeprowadzonych przez Kandydata, metoda OEP2-sc nie przewyzsza
doktadnoscia metod MP2 czy OO-MP2 dla obliczanych wielkoSci. Przydatnym rezultatem dla sze-
rokiego grona uczonych wykorzystujacych teori¢ funkcjonatu gestosci jest wykazanie, ze wysoka
moc predykcyjna funkcjonatéw podwdjnie hybrydowych wynika ze znoszenia si¢ btedow.

Przedmiot pracy [H4] stanowi analiza efektow korelacyjnych w funkcjonatach hybrydowych,
na potrzeby ktérej zostaly wygenerowane potencjaly korelacyjne z hybrydowych obliczen OEP
przeprowadzonych w wariancie pelnego samouzgodnienia. W oparciu o analizy przedstawione w
pracy [H4] Kandydat sformutowat istotny wniosek, ze wptyw na doktadnos$¢ przewidywan funk-
cjonatéw hybrydowych i podwdjnie hybrydowych ma nie tylko wyrazenie na energi¢, ale rowniez
jakos¢ potencjatu efektywnego 1 ggstosci.

W publikacji [H5] Kandydat zaproponowatl podejscie, ktére taczy formalizm polaczenia adia-
batycznego (AC) i rachunek zaburzen Gorlinga-Levy’ego. Dzigki takiemu sformutowaniu moz-
liwa jest nie tylko konstrukcja nowych funkcjonatéw dobrze umotywowanych na gruncie teo-
rii, ale réwniez pozwala ono na powiazanie struktury zaproponowanych przez innych autoréw
funkcjonaléw podwdjnie hybrydowych z rachunkiem zaburzen. Przyktadem moga by¢ funkcjo-
naty PBE-QIDH i PBEO-2. W pracy [H5] przebadane zostaly rowniez funkcjonaly PBE-mIDH i
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LRC-wPBE-DH. Bardzo wartosciowym elementem pracy [H5] jest réwniez analiza funkcjonaléw
z poprawkami wyzszych rzgdow GL3/MP3 oraz GL4/MP4. Uwzglednienie wyrazéw wyzszego
rzedu prowadzi do doktadniejszych energii atomizacji oraz energii wigzan. Cho¢ Kandydat w kon-
kluzjach pracy wskazuje na wysoki koszt obliczeniowy tych podejs¢, zaprezentowane wyniki sg
bardzo istotne z poznawczego punktu widzenia.

Kolejna publikacja w dorobku Kandydata po§wigcona jest analizie zmodyfikowanej metody
ISI (mIS)), ktéra zaproponowal w 2019 r. L. A. Constantin, drugi wspotautor pracy [H6]. Metoda
mlSI poprawia przewidywania w obszarze duzych gradientéw gestosci oraz w ogonie gestosci
wzgledem oryginalnego wariantu. Motywacja do podjgcia badan byt brak danych uzyskanych me-
toda mISI dla uktadéw molekularnych. Kandydat uzupetnit t¢ luke obliczeniami szeregu wielkosci
(energie korelacji, energie atomizacji, wertykalne potencjaly jonizacji, energie oddziatywarn mig-
dzyczasteczkowych) dla szerokiej palety uktadéw. Zmodyfikowana metoda stanowi wazny krok w
kierunku w petni samouzgodnionych obliczen w ramach teorii funkcjonalu gestosci.

Publikacja [H7] poswigcona jest zastosowaniu modeli potaczenia adiabatycznego (ACM) w
wariancie petnego samouzgodnienia. Praktyczna realizacja obejmowata wykorzystanie funkcjona-
téw ISI 1 SPL. Symulacje wykonano dla uktadéw atomowych 1 molekularnych a paleta wyzna-
czanych wielkoSci obejmowata energie catkowite, momenty dipolowe, réznice energii orbitali gra-
nicznych, potencjaty korelacyjne i ggstosci. Praca [H7] to istotny postep w zastosowaniu funkcjo-
natéw z rodziny ACM, bowiem wyniki uzyskane przez Kandydata dowodza, ze petne samouzgod-
nione obliczenia ACM sa mozliwe do zrealizowania 1 mozna za ich pomoca uzyskac¢ wiarygodne
wartoSci energii oraz gestosci. W przypadkach, gdy korelacja elektronowa nie jest istotna, reali-
zacja obliczefi w wariancie samouzgodnionym nie przynosi istotnej poprawy wynikow. Ta obser-
wacja stanowi uzupeltnienie wnioskéw wyptywajacych z publikacji [H1-H2], w ktérych Kandydat
analizowat funkcjonaty podwdjnie hybrydowe (réwniez w wariancie RSH).

Publikacja oznaczona jako [H8] poSwigcona jest analizie mocy predykcyjnej funkcjonatow
opartych na wyrazeniach korelacyjnych drugiego rzedu. Kandydat przeanalizowal funkcjonaty
typu “ab initio* (GL2, SC), ACM (ISI,SPL) oraz funkcjonaly podwdjnie hybrydowe (B2PLYP,
PBE-QIDH, XY-G3, BL1P). Kluczowym aspektem publikacji [H8] jest wyodrgbnienie réznych
Zrodet bledow, pochodzacych od funkcjonatu i gestosci. W ramach tego ostatniego typu btedow
Kandydat dodatkowo wydzielit wktad pochodzacy od orbitali i warto$ci wtasnych. Analizy oraz
wnioski zaprezentowane w pracy moga by¢ przydatne w projektowaniu nowych typéw funkcjona-

ow.
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Kandydat omawia cykl prac [H1-H8] wyrdzniajac nastgpujace watki:
* graniczna doktadnos¢ funkcjonatéw DFT typu ab initio,

* fizycznie motywowane, formalne uzasadnienie konstrukcji funkcjonatéw DH,

przyblizenia dla granicy silnego oddziatywania,
* reprezentacja efektéw korelacyjnych w funkcjonatach hybrydowych, DH i ACM,

* wplyw samouzgodnienia na zachowanie funkcjonatow,

bilans btgdéw w funkcjonatach drugiego rzgdu.

Kandydat przedstawit osiagnigcie w sposéb dojrzaty, wskazujac na wktad wlasny na szerokim tle
rozwoju teorii funkcjonatu gestosci. Przygotowany przez Kandydata opis jest znakomicie zrow-
nowazony pod wzgledem omawianych zagadnien i1 wskazuje na glebokie rozumienie obecnych
kierunkéw rozwoju w tym obszarze. Kandydat w cyklu publikacji skupit si¢ na funkcjonatach z
najwyzszych szczebli “drabiny Jakuba” a podj¢te przez niego zagadnienia sa nie tylko bardzo am-
bitne, ale wpisuja si¢ w nurt najbardziej aktualnych badan w obszarze teorii funkcjonatu gestosci.
Podsumowujac oceng¢ publikacji [HI-H8] z pelnym przekonaniem stwierdzam, ze zawarte w nich
rezultaty i interpretacje stanowia istotny wktad w rozwéj dyscypliny nauki fizyczne.

W przypadku wigkszosci prac z cyklu [H1-H8] Kandydat uczestniczyt w sformutowaniu hi-
potez badawczych i koncepcji publikacji, odpowiadal za wyprowadzenie réwnan (kiedy byto to
konieczne) 1 rozwdj oprogramowania. W mojej ocenie dowodzi to wiodacej roli Kandydata w cy-
klu prac wskazanych jako osiagnigcie naukowe. Chronologia cyklu publikacyjnego pokazuje, ze
warsztat badawczy, rozwinigty na wczesnych etapach kariery dzigki pracy pod kierunkiem prof.
Ireneusza Grabowskiego, zostal przez Kandydata poszerzony i jest tworczo wykorzystywany w
projektach wlasnych. Kandydat jest bez watpienia nalezycie przygotowany, zarowno pod wzgle-
dem warsztatu jak i dojrzatoSci pomystéw, do prowadzenia wlasnego zespotu naukowego.

Na koniec tego zwigztego podsumowania zawarto$ci cyklu wskazanego jako osiagnigcie na-
ukowe nalezy podkresli¢, ze Kandydat moze poszczyci¢ si¢ roOwniez innymi istotnymi osiagnig-
ciami naukowymi, a podejmowane przez niego watki obejmuja m.in.:

* rozwdj i analizy funkcjonatéw energii kinetycznej,

* analiz¢ przyblizen opartych na wielociatlowych funkcjach Greena (zastosowania obejmo-

waly obliczeniach pasm walencyjnych taficuchéw weglowodoréw nienasyconych),

* analiz¢ przyblizen w ramach teorii sprzezonych klasteréw,

* rozw0j technik symulacji sprzgzenia plazmonowego w ramach teorii funkcjonatu gestosci.
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Informacje o dorobku dydaktycznym i organizacyjnym

Paleta zaje¢ dydaktycznych prowadzonych przez Kandydata, zaréwno w jezyku polskim jak i
angielskim, jest dosy¢ szeroka i obejmuje wyklad oraz ¢wiczenia (10 kurséw). W trakcie kariery
akademickiej Kandydat byt opiekunem 3 prac licencjackich/inzynierskich (w tym 1 w toku) i 4
prac magisterskich. Ponadto petni rolg promotora pomocniczego trjki doktorantéw. Kandydat ak-

tywnie uczestniczy w dziatalnosci majacej na celu popularyzacj¢ nauki:

» “Digital Nanoscience - CNN” wydarzenie dla uczniéw szkét ponadpodstawowych,

* “Dni Otwarte Instytutu Fizyki UMK?”,

‘9’

* Pokazy “Male eksperymenty — wielkie odkrycia!” dla przedszkolakéw i dzieci z klas 1-3,

* Letnia Szkota “Torun Astrophysics, Spectroscopy, and Quantum Chemistry School - TASQ”.

Ponadto réwnie aktywnie zaangazowany jest w dziatalno$¢ organizacyjna na wielu ptaszczyznach
zycia akademickiego, ktéra obejmuje m.in.: administracj¢ serwerami obliczeniowymi, udziat w
komitetach organizacyjnych warsztatow, petnienie odpowiedzialnych funkcji w macierzystej in-
stytucji (Z-ca Przewodniczacego Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne, Instytut Fizyki, UMK (2024-
2028); Dyrektor ds. Naukowych Instytutu Fizyki, UMK (2024-2028)).

Whioski koncowe

Dr Szymon Smiga przedstawit we wniosku o przeprowadzenie postepowania w sprawie nada-
nia stopnia doktora habilitowanego cykl 8 powigzanych tematycznie artykutéw naukowych, ktére
ukazatly si¢ w renomowanych czasopismach z obszaru fizyki atomowej i molekularnej. Wyniki
uzyskane przez Kandydata wniosty istotny wktad w rozwdj dyscypliny nauki fizyczne, ze szcze-
g6lnym uwzglednieniem obszaru rozwoju teorii funkcjonatu gestosci. Bardzo wysoko oceniam
przebieg kariery naukowej, osiagnigcie zawarte w cyklu 8 publikacji oraz pozostate dokonania na-
ukowe dr. Szymona Smigi. Uwazam, ze Kandydat ubiegajacy si¢ o nadanie stopnia doktora habili-
towanego spetnia wszystkie warunki okreslone w art. 219 ust. 1 pkt. 1-3 Ustawy z dnia 20.07.2018
r. — Ustawy o szkolnictwie wyzszym i nauce, oraz wnosze o dopuszczenie dr. Szymona Smigi do
dalszych etapéw postepowania w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie

nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne. _
Podpisano

przez ZALESNY
ROBERT w
dniu
27.08.2026
14.02




