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Recenzja osiggnieé naukowych dr. Szymona Smigi
zatytulowanych: ,Rozwdj zaawansowanych funkcjonalow
wymienno-korelacyjnych w ramach teorwi funkcjonatu gestoscs
Kohna-Shama” oraz caloksztaltu dorobku naukowego, w zwigzku z
postepowaniem habilitacyjnym prowadzonym przez Rade Dyscypliny Nauki
Fizyczne Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu

Dr Szymon Smiga ukoficzyt studia wyzsze w Uniwersytecie Mikotaja Ko-
pernika (UMK) w Toruniu w roku 2009, uzyskujac tytul magistra fizyki. Pra-
ca magisterska, zatytutowana: ,Analiza efektywnosdci réznych wariantéw me-
tody OEP zastosowanej do uktaddéw atomowych i molekularnych”, zostala wy-
konana pod kierunkiem prof. dr. hab. Ireneusza Grabowskiego. W roku 2014
Habilitant obronit prace doktorsky ,Efektywny opis korelacji elektronowej w
funkcjonatach wymienno-korelacyjnych, w teorit funkcjonatéw gestosci”, zre-
alizowang réwniez pod kierunkiem prof. dr. hab. Ireneusza Grabowskiego w
Instytucie Fizyki UMK. Od roku 2014 jest zatrudniony w Instytucie Fizy-
ki UMK, najpierw na stanowisku asystenta, a od roku 2018 na stanowisku
adiunkta. W latach 2015-2016 byt zatrudniony na stanowisku badawczym
w Instituto Nanoscienze Consiglio Nazionale delle Ricerche (CNR), Lecce,
Wiochy.

Dorobek naukowy dr. Szymona Smigi zamyka sie w czterdziestu dziewie-
ciu publikacjach naukowych, w tym czterdziesci cztery po doktoracie, o lacz-
nym wspétezynniku wplywu IF=170,536 (zgodnie z danymi z Web of Science
(WoS)). Indeks Hirscha Habilitanta wynosi 17 (wg bazy WoS), a Jego prace



byly cytowane 383 razy (wg tej samej bazy, bez autocytowan). Habilitant pre-
zentowal wyniki swoich badan na kilkudziesieciu konferencjach naukowych,
krajowych i zagranicznych, m.in. wyglosil pie¢ wykladéw na zaproszenie.
Wyglosil réwniez dwa wyklady na zaproszenie w zagranicznych oérodkach
naukowych. Jeden w Friedrich Alexander University Erlangen-Niirnberg, Er-
langen, Niemcy, a drugi w KTH Royal Institute of Technology, Sztokholm,
Szwecja.

Habilitant petnit funkeje kierownika w czterech grantach finansowanych
przez Narodowe Centrum Nauki (NCN), tj.: OPUS (2020/37/B/ST4/02713),
SONATA (2016/21/D/ST4/0093), ETTUDA (2013/08/T/ST4/00032) oraz
PRELUDIUM (2012/05/N/ST4/02079). Obecnie pelni role kierownika w
grancie SONATA BIS (2021/42/E/ST4/00096), réwniez finansowanym przez
NCN.

Byt takze beneficjentem grantu MINIATURA, finansowanego przez Naro-
dowe Centrum Nauki (2022-2023) oraz grantu Narodowego Centrum Badan
Jadrowych dla mlodych naukowcéw i uczestnikéw studiéw doktoranckich.
Petnit réwniez role wykonawcy, m.in. w projektach finansowanych przez Unie
Europejska w ramach programu Furatom Research and Training Programme
oraz w kilku grantach finansowanych ze Zrédet zewnetrznych, m.in. grantéw
OPUS, NAWA. Obecnie jest wykonawca w projektach: FENG-PLAI/SCIENCE
»Polska Sie¢ Infrastruktury Badawczej dla nauk Scistych wspomaganych sztucz-
ng inteligencjg” i PIAST IA Factory.

Habilitant nawigzal obiecujgca wspdiprace naukows z uczelniami zagra-
nicznymi, w ramach ktérej odbyl, m.in. roczny staz podoktorski (grudzien
2015 - listopad 2016) w CNR, Lecce, Wlochy oraz kilkumiesigeczny (styczen
2015 - listopad 2015) pobyt w Italian Institute of Technology, Arnesano,
Wtochy; w Quantum Theory Project, Gainesville, USA i w National Nano-
technology Laboratory (wrzesieni 2014 - listopad 2014), Lecce, Wiochy. Od-
notowuje takze kilka kilkudniowych wizyt naukowych, m.in. w Uniwersytecie
w Erlangen, Niemcy oraz w KTH Royal Institute of Technology, Sztokholm.
Habilitant uczestniczy réwniez w innych projektach w ramach wspotpracy
naukowej, m.in. z prof. Martinem Kauppem z Technische Universitat Berlin,
Institut fiir Chemie w Berlinie; z prof. So Hirata z University of Illinois at
Urbana-Champaign, Urbana, USA oraz z prof. Paola Gori-Giorgi z Microsoft
Research Al for Science, czego efektem sg wspdlne publikacje naukowe.

Kompetencje Kandydata zostaly docenione takze przez redaktoréw cza-
sopism naukowych poprzez zaproszenie do zrecenzowania nadsytanych ma-
nuskryptéow. Habilitant wykonat recenzje, m.in. dla takich prestizowych cza-



sopism jak: Nature Communications, Journal of Chemical Theory and Com-
putation oraz Chemical Physics Letters. Wspdtpracowat takze m.in. z Naro-
dowym Centrum Nauki wykonujac recenzje projektéw badawczych.

Dr Szymon Smiga jest laureatem kilku nagréd i wyréznied, m.in. za osig-
gniecia naukowe - zespotowa nagroda II stopnia Rektora UMK (2024), zespo-
towa nagroda III stopnia Rektora UMK (2022) oraz indywidualna nagroda
III stopnia Rektora UMK (2018). Ponadto byt tez stypendysta Ministra Na-
uki i Szkolnictwa Wyzszego dla wybitnych mtodych naukowcéw (od 2021
roku przez 3 lata).

Ocena osiggnieé¢ naukowych stanowigcych podstawe wniosku ha-
bilitacyjnego

Wryniki badan, bedace przedmiotem recenzji, zamieszczono w osmiu pu-
blikacjach: dwdch dwuautorowych, jednej tréjautorowej oraz czterech wigcej
niz tréjautorowych. W szedciu z nich Kandydat jest pierwszym autorem, a w
o$miu (czyli wszystkich z cyklu) autorem korespondencyjnym. Prace ukaza-
ly sie w czasopismach indeksowanych w Journal Citation Reports (jednej w
Journal of Physical Chemistry A, dwie w Journal of Chemical Physics oraz
pie¢ w Journal of Chemical Theory and Computation), ktérych wspéiczynnik
wplywu mieéci sie w przedziale od 2,7 do 6,7 i opublikowane zostaty w latach
2016-2025.

Cykl prac, bedacy podstawg wniosku habilitacyjnego, mozna podzieli¢ na
sze$¢ watkéw tematycznych:

e graniczna doktadno$é funkcjonatéw typu ab initio w metodzie DFT
(density functional theory) (H3),

e fizycznie motywowane, formalne uzasadnienie konstrukeji funkcjonatow
DH, tj. podwéjnie hybrydowych (H5),

e przyblizenia dla granicy silnego oddzialywania (H6, H7),

e reprezentacja efektéw korelacyjnych w funkcjonatach hybrydowych oraz
podwéjnie hybrydowych (H4, H5),

e wplyw samouzgodnienia na zachowanie funkcjonatéw (H1-H4, H7),

e bilans bledéw w funkcjonatach drugiego rzedu (HS).



Gléwny temat badawczy, bedacy podstawa niniejszego wniosku, realizo-
wany przez Habilitanta to rozwdj, implementacja i krytyczna analiza za-
awansowanych funkcjonatéw wymienno-korelacyjnych (XC) w ramach teorii
funkcjonatu gestosci Kohna-Shama (KS).

Rezultaty uzyskane przez Habilitanta w pracy [H3] wskazuja, iz poréwny-
wanie wytgcznie energii wzglednych moze maskowaé rzeczywiste zachowanie
i jakos¢ funkcjonatu, co ma zasadnicze znaczenie dla zrozumienia ich para-
metryzacji. Dlatego tez kwantyfikacja 1 kontrolowanie réwnowagi bledéw sa
istotne dla racjonalnego opracowywania funkcjonatéw XC nowej generacji.

W pracy [H5] wykazano, ze znane funkcjonaty DH mozna osadzié¢ w szer-
szej hierarchii przyblizen opartych na formalizmie polgczenia adiabatycznego
(AC) a takze to, iz ich parametry mozna powigzaé z rzedami rachunku zabu-
rzen. Dowiedziono wiec, ze parametry wystepujace w funkcjonalach DH nie
sa jedynie empirycznymi wspdlczynnikami.

Habilitant zajal si¢ réwniez istotnym aspektem, a mianowicie opracowa-
niem i oceng funkcjonatéw ACM (adiabatic connections models) ze szcze-
gélnym naciskiem na opis granicy silnego oddzialywania oraz mozliwosciami
przeprowadzenia w pelni samouzgodnionych obliczen metodg KS z wykorzy-
staniem tych funkcjonatéw [H6, H7]. Dzigki tym badaniom, wiemy, iz opra-
cowywanie modeli ACM wymaga kontroli trzech elementéw, tj.: wktadu GL2
(czyli rachunku zaburzer drugiego rzedu Gérlinga-Levy’ego) zwigzanego z
granicg, stabego oddzialywania, sktadnikéw granicy silnego oddzialywania a
takze odpowiadajacych im pochodnych funkcjonalnych.

Rezultaty uzyskane przez Habilitanta w pracach [H4, H5] sa zwiazane z
kolejnym istotnym zagadnieniem w ramach zaawansowanych funkcjonatéw
XC, tj. badaniem reprezentacji efektéw korelacyjnych. Wykazano, m.in. ze
doktadno$é funkcjonaléw hybrydowych i podwdjnie hybrydowych zalezy nie
tylko od wyrazenia na energie, ale zwigzana jest z jakoscia lezacego u ich
podstaw potencjalu efektywnego oraz gestodci. Dzigki tym badaniom wiemy,
iz analiza potencjaléw korelacyjnych dostarcza praktycznej drogi konstrukeji
nowych i fizycznie motywowanych aproksymacji, ktére - co wazne - sg do-
ktadne nie tylko dla energii, ale takze dla gestoSci, energii orbitalnych oraz
wlasciwosei molekularnych czutych na poprawnoéé i jako§é potencjatu XC.

Wryniki badafi zaprezentowane w pracach [H1, H2] dotyczg samouzgod-
nionej realizacji funkcjonatéw DH. W pierwsze) z nich opracowano samo-
uzgodniong realizacje OEP (optimized effective potential) konwencjonalnego
funkcjonatu DH, a w pracy drugiej - DH typu "range-separated”. Wnio-
sek wyptywajacy z tych badan jest taki, iz samouzgodnienie pelni dwie ro-



le. Pierwsza, bardziej praktyczna, zwigzana jest z tym, e moze poprawiaé
wybrane wlasciwosci, a druga, diagnostyczna, ujawnia czy pochodna funk-
cjonalna danego przyblizenia jest fizycznie sensowna. W zwigzku z tym sa-
mouzgodnienie jest narzedziem niezbednym do zrozumienia fizycznej tredci
zaawansowanych funkcjonaléw gestosci.

W pracy [H8] przeanalizowano bilans btedéw w funkcjonatach opartych na
wyrazeniach korelacyjnych drugiego rzedu, tj. zbadano wewnetrzne ograni-
czenia aproksymacji funkcjonatéw gestosci opartych na GL2, a takze referen-
cyjnych orbitali i energii orbitalnych uzytych do ich obliczenia. Dzieki temu
wyprowadzono hierarchig wzoréw dekompozycji btedu energii. Dowiedziono
réwniez, ze funkcjonaly zaprojektowane dla konkretnej referencji moga tracié
na dokladnosci, jesli zostang obliczone na innej, nawet doktadniejszej drodze.
Wyniki badan zawarte w pracy [H8] dostarczyly nowych ram metodologicz-
nych i pokazaly, ze kompensacja bledéw nie jest drugorzednym szczegdlem,
ale centralnym mechanizmem rzadzacym wydajnoécig przyblizen V szczebla
funkcjonatéw, czyli tych typu XC zaleznych od orbitali i energii orbitalnych.

W podsumowaniu chce podkreslié, ze wysoko oceniam poziom naukowy
badan przedstawionych w oméwionych powyzej publikacjach. Habilitant zaj-
muje si¢ konstrukcja fizycznie motywowanych a zarazem obliczeniowo efek-
tywnych przyblizen do XC funkcjonaléw gestosci, ale wykazal sie tez przy
tym znakomitg orientacjg, jezeli chodzi o stosowanie metod obliczeniowych
chemii i fizyki kwantowej. Jestem pelna uznania dla osiggnieé naukowych
Habilitanta. Reasumujac, publikacje sktadajace si¢ na osiggniecie naukowe,
wskazane we wniosku habilitacyjnym, reprezentuja cykl powigzanych ze sobg
tematycznie artykuléw naukowych, w ktérych Habilitant pelnit znaczacy ro-
le, i stanowig istotny wklad w rozwdj dyscypliny nauki fizyczne w dziedzinie
nauk Scistych i przyrodniczych.

Ocena dzialalnosci badawczej Habilitanta nie wigczonej do cyklu
habilitacyjnego

Tematyka badawcza, realizowana poza badaniami wchodzgcymi w zakres
gléwnego osiagniecia naukowego, byta m.in. zogniskowana na rozwoju, anali-
zie 1 zastosowaniach funkcjonaléw energii kinetycznej. W ramach tych badan
odnotowuje kilka wartosciowych prac (C13-C18) opublikowanych m.in. w Jo-
urnal of Chemical Physics i Physical Review B. Dzigki tym badaniom dowie-
dziono, iz funkcjonal energii kinetycznej powinien by¢ rozwijany i oceniany
nie tylko na poziomie energii, ale takze na poziomie lokalnych KED (kinetic



energy density) i potencjaléw kinetycznych podobnie jak w przypadku funk-
cjonatdéw XC z gtéwnego nurtu badawczego Habilitanta, ktére analizowano
nie tylko pod wzgledem energii, ale takze potencjatéw, gestosci 1 widm energii
orbitalnych.

Badania prowadzone poza gléwnym nurtem tematycznym Habilitanta do-
tyczyly réwniez rozwoju prostych i efektywnych metod przewidywania poten-
cjatéw jonizacji (IP) (prace: C19-C21) w ramach EPT (electron propagator
theory) i powigzanych metod funkcji Greena dla ukladéw wielociatowych.
Dzieki tym badaniom stworzono praktyczne narzedzia uzyteczne, m.in. w
spektroskopii molekularnej, elektronice organicznej i materiatach fotowolta-
icznych.

Pozostate prace Kandydata koncentrujg si¢ na badaniach w ramach teorii
struktury elektronowej. Wspdlnym mianownikiem tych prac jest poprawa
doktadnosci, wydajnosci i1 zakresu zastosowan metod chemii kwantowe;j.

Jak widaé z powyzszego krétkiego przegladu, pozahabilitacyjna aktyw-
noé¢ naukowa dr. Szymona Smigi zastuguje na uznanie. Kilkanascie prac, nie
wtaczonych do osiggniecia naukowego, bedacego podstaws wniosku habilita-
cyjnego, reprezentuje réwnie wysoki poziom naukowy. Wiele z nich wykonano
we wspolpracy z zagranicznymi oSrodkami naukowymi i opublikowano w re-
nomowanych czasopismach. Podsumowujgc: ten aspekt aktywnosci naukowej
Habilitanta oceniam bardzo pozytywnie i traktuje go jako istotne wzmocnie-
nie wniosku.

Ocena dzialalnosci dydaktycznej, organizacyjnej i popularyza-
torskiej

W ramach aktywnoéci dydaktycznej dr Szymon Smiga prowadzil ¢wicze-
nia z systeméw operacyjnych, wstepu do systemu UNIX, metod numerycz-
nych, metod matematycznych fizyki I, matematyki elementarnej, fizyki w
symulacji komputerpwe]j 1 modelowaniu komputerowym, jezykéw programo-
wania a takze pracownie komputerowa III - Unix i Internet oraz kurs wy-
réwnawczy z fizyki, HTML5 i QI. Od roku akademickiego 2022/23 prowadzi
wyktad Introduction to density functional theory w Instytucie Fizyki UMK.

Odnotowaé nalezy réwniez aktywnos¢ w zakresie ksztatcenia mtodej ka-
dry. Habilitant jest promotorem pomocniczym w dwoch pracach doktorskich.
Kandydat by} takze promotorem w czterech pracach magisterskich i trzech
licencjackich. Dr Szymon Smiga sprawowal opieke nad studentami w ramach
programu letniego Toruri Students Summer Programs.



Wspomnieé nalezy réwniez, iz dr Szymon Smiga prowadzi aktywng dzia-
talno$¢ organizacyjna. M.in. od 2024 roku sprawuje funkcje dyrektora na-
ukowego w Instytucie Fizyki UMK i od tegoz roku jest zastepca przewod-
niczacego Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne i czlonkiem Rektorskiej Komisji
ds. Nagréd dla Nauczycieli Akademickich. Od roku 2018 jest administrato-
rem serweréw HPC i oprogramowania naukowego w Instytucie Fizyki UMK.
Odnotowaé nalezy réwniez udzial w komitecie organizacyjnym warsztatéw
Quantum Chemistry Workshop in Toruri (gtéwny organizator) oraz szkoty
letniej Torun Astrophysics, Spectroscopy, and Quantum Chemistry - TASQ.
Byl takze wspdtorganizatorem QSCP 2020 - 25th International Workshop
on Quantum Systems in Chemistry, Physics and Biology.

Dr Szymon Smiga zajmuje sie réwniez dzialalnoscig popularyzatorska,
wyglosil kilka wykladéw popularno-naukowych oraz przygotowal szereg po-
kazoéw dla dzieci i mlodziezy.

Podsumowanie

Wniosek dr. Szymona Smigi spelnia formalne wymagania Ustawy Prawo o
szkolnictwie wyzszym i nauce. W szczegdlnosci Kandydat: i) posiada stopien
doktoraii) nie ubiegal sie wczes$niej o nadanie stopnia doktora habilitowanego
ili) przedstawit cykl powiazanych tematycznie artykutéw opublikowanych w
czasopismach naukowych iiii) wykazal si¢ aktywnoscig naukowsg realizowang
poza macierzystg jednostka.

Biorac to pod uwage oraz wysoki poziom naukowy opublikowanych prac
stwierdzam, ze dr Szymon Smiga speinia wymagania formalne i merytorycz-
ne wynikajace z Ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20
lipca 2018 roku odnoszace sie do prac habilitacyjnych, i w zwiazku z tym
wnosze o dopuszczenie dr. Szymona Smigi do dalszych etapéw postepowania
habilitacyjnego.



