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Recenzja rozprawy habilitacyjnej dr. Szymona Smigi

Dnia 6 lipca 2026 roku zostata mi przedstawiona do recenzji rozprawa habilitacyjna
dr. Szymona Smigi zatytulowana ”Rozwdj zaawansowanych funkcjonaléw wymiano-
korelacyjnych w ramach teorii funkcjonalu gestosci Kohna-Shama”. Odpowiedni wnio-
sek o przeprowadzenie postepowania w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego
w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauk fizycznych zostat zto-

zony dnia 6 maja 2026 roku do Rady Doskonatosci Naukowe;j.

Przebieg dotychczasowej kariery dr. Szymona Smigi obejmuje ksztalcenie i prace nauko-
wa w Polsce oraz liczne staze w zagranicznych osrodkach badawczych. Tytul magistra
fizyki uzyskat on w 2009 roku na Uniwersytecie Mikotaja Kopernika w Toruniu (UMK),
bronigc pracy dotyczacej analizy wariantéw metody OEP pod kierunkiem prof. dr.
hab. Ireneusza Grabowskiego. Pod opieka tego samego promotora w 2014 roku uzyskal
stopien doktora nauk fizycznych na UMK na podstawie rozprawy poswigconej efek-
tywnemu opisowi korelacji elektronowej w teorii funkcjonatow gestosci. Swoja gtéwna
Sciezke zawodowa dr Smiga zwiazal z Instytutem Fizyki UMK, gdzie od pazdziernika
2014 roku do stycznia 2018 roku pracowal jako asystent, a od lutego 2018 roku jest
zatrudniony na stanowisku adiunkta. Kluczowym elementem jego rozwoju naukowe-
go byty wyjazdy zagraniczne, z ktérych pierwszy, dwumiesieczny staz, odbyt jeszcze

przed obrona doktoratu w Quantum Theory Project w Gainesville w USA, wspotpra-
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cujac z grupa prof. Rodneya Bartletta. Bezposrednio po uzyskaniu stopnia doktora, w
okresie od wrzesnia do listopada 2014 roku, odbyl trzymiesieczny staz podoktorski w
National Nanotechnology Laboratory w Lecce we Wtoszech, w grupie badawczej prof.
Fabio Della Sali. Wspoétprace z wloskimi instytucjami kontynuowal podczas jedena-
stomiesiecznego stazu podoktorskiego (od stycznia do listopada 2015 roku) w Italian
Institute of Technology w Arnesano, a nastepnie pracujac przez rok, od grudnia 2015
do listopada 2016 roku, na stanowisku badawczym we Wtoskiej Narodowej Radzie Ba-
dan (CNR) w Lecce. Rozwdj jego kariery dopelniaja takze krétkoterminowe wizyty
badawcze realizowane w kolejnych latach m.in. w Italian Institute of Technology w
Arnesano (2018, 2019), w KTH Royal Institute of Technology w Sztokholmie (2024)

oraz na University of Erlangen w Niemczech (2024).

Dorobek naukowy dr. Smigi jest niezwykle bogaty na danym etapie kariery naukowe;.
O ile nie pomylitem sie w rachunkach obejmuje on 49 opublikowanych prac, z czego
44 ukazaly sie po uzyskaniu stopnia doktora (wliczajac w to 8 stanowiacych podstawe
osiagniecia habilitacyjnego). Zgodnie ze stanem na 23 kwietnia 2026 roku, wskazniki
bibliometryczne kandydata sa bardzo dobre: jego prace byly cytowane 690 razy wedtug
bazy Scopus (w tym 369 razy bez autocytowan) i 699 razy wedtug bazy Web of Science
(383 bez autocytowan). Indeks Hirscha wynosi 17 w obydwu bazach. Artykuty byty pu-
blikowane w renomowanych czasopismach naukowych, co przektada si¢ na sumaryczny
wskaznik Impact Factor (IF) réwny 170,536, z czego ponad 41 punktow IF przypada
na prace wchodzace w sktad cyklu habilitacyjnego. Dorobek ten przektada si¢ rowniez

na wysoka punktacje ministerialng.

Dr Smiga wykazuje sie duzg aktywnoscia w pozyskiwaniu finansowania na badania, co
potwierdza kierowanie wieloma projektami przyznanymi w ramach konkurséw Narodo-
wego Centrum Nauki (NCN). Obecnie (od marca 2022 roku) realizuje jako kierownik
prestizowy, 60-miesieczny projekt SONATA BIS pt. "Chemia kwantowa w warunkach
ograniczenia przestrzennego”, prowadzony we wspolpracy z partnerami z Wtoch i In-
dii. Wezesniej kierowat m.in. 36-miesiecznym grantem OPUS ”Opracowanie nowej klasy
funkcjonatow hybrydowych w ramach teorii funkcjonatu gestosci”, grantem SONATA
poswieconym funkcjonatom energii kinetycznej oraz rozliczonymi juz projektami z kon-
kurséw ETIUDA i PRELUDIUM (ten ostatni jeszcze przed uzyskaniem stopnia dokto-
ra). Posiada réwniez bogate doswiadczenie jako wykonawca w duzych projektach, np.
w ramach konsorcjum budujacego ”Polska Sie¢ Infrastruktury Badawczej dla nauk Sci-
stych wspomaganych sztuczna inteligencja” (FENG-PLAI4SCIENCE, 2025-2029) oraz



w europejskim projekcie PIAST AT Factory (2026-2029). Byl takze zaangazowany w
miedzynarodowe programy wymiany bilateralnej, w tym polsko-wtoski CANALETTO
i polsko-francuski POLONIUM, oraz w kilka innych grantéw NCN i MNiSW, kierowa-
nych m.in. przez prof. Ireneusza Grabowskiego. W uznaniu swoich osiggnie¢, dr Smiga
w 2021 roku otrzymat prestizowe, 3-letnie stypendium Ministra Nauki i Szkolnictwa
Wyzszego dla wybitnych mtodych naukowcow. Do jego wezesnych wyrdznien nalezy
Nagroda im. prof. Jacka Rychlewskiego za najlepsza prace magisterska (2010), a jego
praca na UMK byta wielokrotnie doceniana Nagrodami Rektora za osiggniecia naukowe
i organizacyjne (m.in. w latach 2018, 2021, 2022, 2024).

Chociaz formalnie ten aspekt dziatalnosci habilitanta nie jest brany pod uwage przy
ocenie wniosku habilitacyjnego, warto wspomnie¢ réwniez o dziatalnosci dydaktycznej.
Dziatalno$é dydaktyczna dr. Smigi w Instytucie Fizyki UMK obejmuje prowadzenie
zar6wno wyktadow, jak i ¢wiczen. Od roku akademickiego 2022/2023 prowadzi po an-
gielsku wyktad ”Introduction to density functional theory”, a takze uczy na ¢wiczeniach
z systeméw operacyjnych (od 2025/2026), wstepu do systemu UNIX i metod numerycz-
nych (od 2017/2018) i inne. Waznym elementem jego pracy jest opieka naukowa nad
studentami i doktorantami — jest on m.in. promotorem pomocniczym trzech dokto-
rantow oraz opiekunem prac magisterskich, inzynierskich i licencjackich. Dodatkowo
angazuje sic w popularyzacje nauki, np. wygtaszajac wyktady dla mtodziezy szkolnej
w ramach ”Digital Nanoscience” czy organizujac pokazy “Male eksperymenty - wielkie

odkrycia!” dla dzieci.

Podstawa do ubiegania si¢ o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego jest
cykl o$miu powiazanych tematycznie prac (oznaczonych H1-H8 we wniosku habili-
tacyjnym), ktérych wspélny mianownik stanowi tytul autoreferatu ”Rozwdj zaawan-
sowanych funkcjonatow wymiano-korelacyjnych w ramach teorii funkcjonatu gestosci
Kohna-Shama”.

Praca H1 przedstawia pierwszg w literaturze, w pelni samouzgodniong realizacje funk-
cjonatéw podwdjnie hybrydowych (DH) w formalizmie Kohna-Shama (KS), bazuja-
ca na metodzie zoptymalizowanego potencjatu efektywnego (OEP) z uwzglednieniem
korelacji na poziomie drugiego rzedu (MP2). Wykazano, ze pelna samouzgodnionosé
pozwala uzyska¢ wiarygodne potencjaly wymienno-korelacyjne, poprawia ocen¢ powi-
nowactwa elektronowego i przywraca fizyczny sens energii orbitalu LUMO. Dr Smiga
(pierwszy i korespondencyjny autor) zainicjowal badania, wyprowadzit réwnania OEP,

zaimplementowal je w kodzie ACESII oraz przeprowadzil analize wynikow.



Publikacja H2 rozszerza koncepcje z pracy H1 na funkcjonaty DH z rozdzieleniem zasie-
gu (range-separated, RS-OEP2). Badania na atomach i matych molekutach pokazaty,
ze mimo poprawy opisu potencjatléw i LUMO, standardowe parametry rozdzielenia
zasiegu nie poprawiaja catkowitych energii, co ujawnito koniecznos¢ dalszego rozwoju
tych funkcjonatéw. Wkiad habilitanta (pierwszy i korespondencyjny autor) obejmowat
m.in. wyprowadzenie réwnan, implementacje caltek z rozdziatem zasiegu w ACESII oraz

napisanie pracy.

W pracy H3 przeprowadzono systematyczne testy spinowo-spolaryzowanego funkcjona-
tu OEP2-sc dla uktadéw otwartopowltokowych. Autorzy pokazali, ze metoda ta osiaga
doktadno$é konkurencyjng dla metod typu orbital-optimized MP2, a jej jako$¢ wynika z
fizycznych podstaw, a nie tylko z przypadku kompensacji btedéw. Habilitant (pierwszy
i korespondencyjny autor) wyprowadzil odpowiednie réwnania dla uktadéw spinowo
spolaryzowanych, jako pierwszy zaimplementowat t¢ metode dla uktadéw otwartopow-

tokowych i nadzorowal catosé¢ analiz.

Artykul H4 analizuje fizyke ukryta za funkcjonaltami hybrydowymi, dowodzac, ze ge-
neruja one potencjaly poprawnie opisujace proces zwany quantum shell oscillation w
atomach i molekutach wieloelektronowych. Na podstawie analizy kompensacji btedow
zaproponowano prosty semilokalny model potencjatu korelacji. Dr Smiga (pierwszy i
korespondencyjny autor) odpowiadal za inicjacje pomystu, formalne wyprowadzenia

OEP, walidacje numeryczna i gtéwny tekst publikacji.

Praca H5 uogélnia funkcjonaty DH, laczac ich parametry z wyzszymi rzedami (GL3,
GL4) rachunku zaburzenn Gorlinga-Levy’ego w ramach formalizmu potaczenia adiaba-
tycznego (AC). Umozliwito to nadanie parametrom empirycznym twardego, fizycznego
sensu. Dr Smiga dzieli w tej pracy réwnorzedny wklad z pierwszym autorem (S. Ja-
na), jest autorem korespondencyjnym i odpowiadal w szczegdlnosei za cze$é formalna

dotyczaca wyrazow GL wyzszych rzedéw oraz analize numeryczna.

W pracy H6 zaproponowano zmodyfikowana metode interpolacji sity oddzialywania
(mlISI), ktéra poprawia zachowanie funkcjonatéw w obszarach duzych gradientow i w
ogonie asymptotycznym gestosci, co byto krytycznym krokiem do wykonania obliczen
samouzgodnionych w takich metodach. Dr Smiga (pierwszy i korespondencyjny autor)
zdefiniowal problem, wniést gtéwny wktad w konstrukcje modelu mPC i przeprowadzit

pelng implementacje w programie ACESII.

Praca H7 jest w mojej opinii przetomowa z punktu widzenia dziedziny w jakiej habi-



litant prowadzit prace, a takze w szerszym kontekscie w chemii kwantowej. Zastuguje
ona tam na wyroéznienie sposrod zbioru pozostatych publikacji wlaczonych do rozpra-
wy. Opisuje ona pierwsza w petni samouzgodniong implementacje modeli potaczenia
adiabatycznego (ACM) w formalizmie KS. Opracowano nowy wariant hPC dla granicy
silnego oddzialywania, co drastycznie ustabilizowalo obliczenia, m.in. dla dysocjacji
czasteczki wodoru. Nie mam watpliwosci, ze praca ta znajdzie dalsze rozszerzenia i be-
dzie inspiracja réwniez dla innych badawczy. Dr Smiga (pierwszy 1 korespondencyjny
autor) wyprowadzil formalne réwnania, zaprojektowat model hPC i dokonal implemen-

tacji do oprogramowania.

Praca H8 to obszerna synteza badajaca zrédta niedoktadnosci w funkcjonatach opar-
tych na drugim rzedzie rachunku zaburzen (ab initio, ACM, DH). Wprowadzono no-
watorska, hierarchiczna dekompozycje btedéw (na te pochodzace od samego funkcjo-
natu, orbitali oraz energii orbitalnych), wykazujac dominujaca role wartosci wtasnych.
Dr Smiga jako autor korespondencyjny nadzorowal cale przedsiewziecie, wspéttworzyt
program do ekstrakcji btedéow oraz odpowiadal za formalng interpretacje ograniczen

tych funkcjonatow.

Wyzej wymienione prace tworza wysoce spdjna, logicznie zaplanowang i konsekwent-
nie zrealizowana calo$¢ naukows. Tematem taczacym wszystkie osiem publikacji jest
dazenie do peniejszego, fizycznego zrozumienia zaawansowanych przyblizen na IV i
V szczeblu tzw. drabiny Jakuba (funkcjonaly hybrydowe, podwdjnie hybrydowe, ”ab
initio” DFT oraz modele ACM). Dr Smiga metodycznie przechodzil od rozwiazan tech-
nicznych (jako pierwszy wdrazajac procedure pelnego samouzgodnienia z wykorzysta-
niem niezwykle trudnej numerycznie metody OEP w pracach H1, H2 i HT7), poprzez
rygorystyczne wyprowadzenia fizyczne modeli opartych na potaczeniu adiabatycznym
(H5, H6, HT7), az do stworzenia kompleksowych ram diagnostycznych, ktére pozwalaja
dekomponowaé btedy na czynniki pierwsze (H4, H8). Wyniki uzyskane w jednej pracy
czesto naturalnie stanowity baze metodyczna dla kolejnych analiz kandydata. Taka kon-
strukcja dorobku pokazuje celowa strategie poznawcza - nie jest to zbiér oderwanych

publikacji, lecz wieloletni, zamkniety logicznie program badawczy.

Stopient samodzielnosci naukowej dr. Smigi nalezy ocenié¢ jako wybitny. Swiadcza o
tym nastepujace fakty. We wszystkich 8 publikacjach stanowiacych osiagniecie habi-
litacyjne kandydat petli role autora korespondencyjnego, co zwyczajowo oznacza, ze
byt on gléwna osoba odpowiedzialng za kierowanie procesem badawczym. Ponadto, w

szesciu z nich (H1, H2, H3, H4, H6, H7) jest pierwszym autorem. W pracy H5 ma row-



norzedny wktad z pierwszym autorem, a w pracy H8 widnieje na pozycji ostatniego,
nadzorujacego autora, co jest naturalnym etapem budowania wlasnej grupy (publi-
kacja ta powstala m.in. z bezposrednim udziatem wspotpracownikéw /studentéw). Z
analizy o$wiadczen wkladu autorskiego jednoznacznie wynika, ze to dr Smiga inicjowal
problemy badawcze, wyprowadzal skomplikowane aparaty matematyczne (réwnania
dla metody zoptymalizowanego potencjatu efektywnego) oraz samodzielnie dokonywat
trudnej implementacji tych wzoréw na poziomie kodu zrodlowego (modyfikujac za-
awansowane $rodowisko ACESII). Samodzielnosé badacza potwierdzaja takze zdobyte
kierownictwa w kilku projektach krajowych (w tym w prestizowym programie SONA-
TA BIS z NCN) ugruntowujacych niezalezne finansowanie jego badain. W tym miejscu
warto nadmieni¢, ze monotematyczny cykl prac opatrzony zostal bardzo przejrzystym
komentarzem w dotaczonym do wniosku autoreferacie, ktory czyta si¢ z przyjemno-
scig. Moze on by¢ w przysztosci uzyty np. jako zrédto wiedzy o temacie przekazane w
bardziej pedagogiczny sposob niz w typowych publikacjach naukowych o charakterze

badawczym, albo moze by¢ podstawa artykutu przegladowego.

Po dokonaniu caltosciowej analizy zaréwno osiagniecia naukowego, jak i catkowitego
dorobku naukowego dr. Szymona Smigi, jak réwniez jego dodatkowej dziatalnosci,
stwierdzam, ze z bardzo duzym nadmiarem spelniaja one wymagania zwyczajowe i
ustawowe stawiane kandydatom ubiegajacym si¢ o nadanie stopnia naukowego dok-
tora habilitowanego. Habilitant jest w peli dojrzalym i samodzielnym naukowcem,
dysponuje poteznym warsztatem naukowym i ogromnym potencjatem intelektualnym.
Tak wiec z pelnym przekonaniem stwierdzam, iz spelnione sg wymagania okreslone w
artykule 219. Ust. 1 Ustawy z dn. 20 lipca 2018 r. Prawo o Szkolnictwie Wyzszym i
Nauce (z pézniejszymi zmianami). Niniejszym goraco popieram wniosek dr. Szymona
Smigi o nadanie mu stopnia doktora habilitowanego w dyscyplinie nauki fizyczne i tym
samym wnosze o dopuszczenie go do dalszych etapéw postepowania habilitacyjnego.
Dodatkowo, ze wzgledu na uzasadniona w tresci recenzji doniostosé osiagniecia w skali

miedzynarodowej, wnosze wniosek o wyrdznienie niniejszej rozprawy.

Michat Lesiuk



