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Ocena dorobku naukowego dr. Szymona Filipa Smigi
oraz jego osiagniecia naukowego stanowigcego

podstawe postepowania habilitacyjnego

Dr Szymon Filip Smiga ukoficzyt studia magisterskie z fizyki na
Uniwersytecie Mikotaja Kopernika w Toruniu w 2009 r., przedstawiajac
prace magisterska pt. ,, Analiza efektywnosci roznych wariantow metody
OEP zastosowanej do uktadow atomowych i molekularnych”, napisang
pod kierunkiem prof. dr. hab. Ireneusza Grabowskiego. Stopien doktora
nauk fizycznych uzyskal w dniu 17 wrzesnia 2014 r. na Uniwersytecie
Mikolaja Kopernika w Toruniu na podstawie rozprawy doktorskiej pt.
., Efektywny opis korelacji elektronowej w funkcjonatach wymienno-
korelacyjnych, w teorii funkcjonatow gestosci”, ktorej promotorem byt
takze prof. dr hab. Ireneusz Grabowski. Po doktoracie byt zatrudniony jako
asystent w Instytucie Fizyki UMK w latach 2014-2018, gdzie od lutego

2018 r. jest zatrudniony na stanowisku adiunkta.

7Z uznaniem nalezy odnotowa¢ znaczaca aktywnos$¢
zagraniczng Habilitanta, zapoczatkowang jeszcze przed doktoratem
dwumiesigcznym stazem w grupie prof. Rodneya Bartletta w Quantum
Theory Project w Gainesville, a wigc w jednym z najwazniejszych
oSrodkow badawczych w zakresie chemii kwantowe] na $wiecie. Po
uzyskaniu stopnia doktora Habilitant odbyl trzy staze podoktorskie: w
National Nanotechnology Laboratory, Lecce, Wtochy (wspoltpraca z prof.
Fabio Della Sala, wrzesien 2014 - listopad 2014), w National Research
Council (CNR), (Lecce, Wiochy; w grupie prof. Fabio Della Sali; grudzien
2015 - listopad 2016) oraz w Italian Institute of Technology w Arnesano
(we wspoélpracy z prof. Fabio Della Salg, dr. Eduardo Fabiano i dr.
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Lucianem A. Constantinem; styczen 2015 - listopad 2015; w ramach programu WZROST).
Dodatkowo Habilitant odbywal krotsze wizyty naukowe m.in. w KTH Royal Institute of
Technology w Sztokholmie, Italian Institute of Technology w Arnesano oraz na University of
Erlangen, co potwierdza konsekwentnie miedzynarodowy charakter jego kariery

naukowej.

Na osiagniecie habilitacyjne dr. Szymona Smigi skladaja sie wyniki badan
przedstawione w cyklu 8 spojnych tematycznie artykuléw poswieconych rozwojowi
zaawansowanych funkcjonaléow wymienno-korelacyjnych w ramach teorii funkcjonalu
gestosci Kohna-Shama. Badania Habilitanta dotycza zatem tematyki lokujacej si¢ na

pograniczu fizyki teoretycznej 1 chemii teoretycznej.

Niestety, w przedlozonej dokumentacji pojawia si¢ bardzo niefortunna niesp6jnos¢
tytulu osiagniecia habilitacyjnego. Mianowicie, w dokumencie zestawiajagcym wykaz osiagnigc
naukowych tytul osiagnigcia habilitacyjnego brzmi ,,Rozwdj zaawansowanych funkcjonatow
wymienno-korelacyjnych w ramach teorii funkcjonatu gestosci Kohna-Shama”, ale we wniosku
przewodnim oraz w autoreferacie: ,,Rozwdj zaawansowanych funkcjonatow wymiano-
korelacyjnych w ramach teorii funkcjonatu gestosci Kohna-Shama” (podkreslenie moje).
Nalezy podkreslic, ze poza tymi dwoma wystapieniami, w catej dokumentacji Autor
konsekwentnie uzywa poprawnego terminu ,, funkcjonat/-ty wymienno-korelacyjny/-e”. Zatem
uwazam, ze ten niefortunny btad we wniosku przewodnim oraz autoreferacie nalezy
potraktowac jako oczywista omytke 1 przyjmuje, ze niniejszym dokonuj¢ oceny osiggnigcia
zatytutowanego ,,Rozwoj zaawansowanych funkcjonatow wymienno-korelacyjnych w ramach

teorii funkcjonatu gestosci Kohna-Shama™.

Prace stanowigce podstawe osiggnigcia habilitacyjnego dr. Szymona Smigi ukazaty sie
w latach 2016-2025 w renomowanych czasopismach miedzynarodowych: The Journal of
Chemical Physics (dwie prace: H1, H3), Journal of Chemical Theory and Computation (pig¢
prac: H2, H5-H8) oraz The Journal of Physical Chemistry A (H4), a zatem w wiodacych
czasopismach w zakresie tematyki badan Autora. We wszystkich tych publikacjach
Habilitant wskazany jest jako autor korespondujacy, a w szeSciu rowniez jako pierwszy
na liScie autorow. Przedlozona dokumentacja zawiera o$wiadczenia Habilitanta oraz
wspotautorow dotyczace ich wktadu w pozostate prace cyklu habilitacyjnego, z ktorych jasno
wynika dominujacy wktad Habilitanta. Cele badawcze oraz wyniki osiggnigcia habilitacyjnego
oraz innych istotnych osiggnie¢ naukowych dr. Szymona Smigi podsumowane zostaty w

Autoreferacie (33 strony tekstu).

Cykl prac stanowigcych podstawe osiaggniecia habilitacyjnego poswigcony jest
konstrukcji, implementacji oraz szczegdétowej, krytycznej analizie zaawansowanych
funkcjonaldow wymienno-korelacyjnych (XC), majacej na celu glebokie zrozumienie zrodet

dobrej doktadnosci i niepowodzen stosowanych przyblizen.



W publikacji HI (J. Chem. Phys., 2016) przedstawiono w pelni samouzgodniong
realizacj¢ funkcjonatéw podwdjnie hybrydowych (DH) w formalizmie Kohna-Shama (KS),
opartg na metodzie zoptymalizowanego potencjalu efektywnego (OEP), po raz pierwszy w
literaturze. Takze po raz pierwszy w literaturze, uzyskano wiarygodne potencjaty wymienno-
korelacyjne oraz skorelowane gestosci elektronowe dla funkcjonatow typu DH. Wyniki maja
duze znaczenie dla dalszych badan nad opracowaniem nowych funkcjonaléw wymienno-
korelacyjnych. Publikacja H1 cytowana byta dotychczas 31 razy (wg Scopus, w momencie
przygotowywania recenzji).

Praca H2 (J. Chem. Theory Comp. 2020) przedstawia pierwszg w literaturze
implementacj¢ metody typu RS-OEP2 (range-separated-OEP2), w ktorej orbitale wyznaczane
sa z lokalnego potencjatu efektywnego uwzgledniajagcego dalekozasiggowy wktad wymiany z
metody Hartree-Focka oraz wkiad korelacyjny typu MP2. Publikacja H2 cytowana byta
dotychczas 22 razy.

W pracy H3 (J. Chem. Phys., 2020) w oparciu o zaimplementowang po raz pierwszy
metod¢ OEP2-sc, przeprowadzono systematyczng analize doktadno$ci tego podejscia w
obliczeniach potencjalow jonizacji, energii atomizacji i energii reakcji. Publikacja H3

cytowana byta do tej pory 23 razy.

Praca H4 (J. Phys. Chem A, 2020) dotyczy wyjasnienia fizycznych podstaw dzialania
funkcjonatow hybrydowych opartych na metodzie OEP oraz mechanizméw kompensacji

btedow w funkcjonatach semilokalnych. Publikacja ta cytowana byta dotychczas 36 razy.

Publikacja H5 (J. Chem. Theory Comp. 2020) dotyczy zwigzkéw pomiedzy teorig
zaburzen Gorlinga-Levy'ego (GL) a parametryzacja funkcjonatow podwdjnie hybrydowych w
ramach formalizmu potagczenia adiabatycznego (adiabatic connection). Podejscie
zaproponowane Ww pracy umozliwia rozw0j nielokalnych postaci funkcjonatow z
wykorzystaniem coraz dokladniejszych 1 bardziej zaawansowanych funkcjonatow
semilokalnych. Publikacja H5 cytowana byta do tej pory 18 razy.

Publikacje H6 (J. Chem. Theory Comp. 2020) oraz H7 (J. Chem. Theory Comp. 2022)
zwigzane sg z opracowaniem oraz szczegotowa analiza wilasnosci funkcjonatéw typu ACM
(Adiabatic Connection Models) ze szczegblnym uwzglednieniem opisu granicy silnego
oddziatywania oraz mozliwosci przeprowadzania w petni samouzgodnionych obliczen z

zastosowaniem tych funkcjonatéw. Prace H6 1 H7 cytowane byly dotychczas po 19 razy.

Ostatnia (najnowsza) publikacja w cyklu habilitacyjnym HS (J. Chem. Theory Comp.
2025) dotyczy systematycznej analizy ograniczen funkcjonatéw XC opartych na drugim
rzedzie rachunku zaburzen, z uwzglednieniem funkcjonatéw ab initio, ACM oraz DH oraz

wskazuje na mozliwe kierunki dalszego rozwoju funkcjonatléw. Poniewaz publikacja ta



ukazata si¢ niedawno, do tej pory pojawito si¢ tylko jedno cytowanie niezalezne; mozna

spodziewac si¢, ze doczeka si¢ istotnej liczby cytowan w przysztosci.

Inne istotne osiagniecia naukowe dr. Szymona Smigi zwiazane sa m.in. z rozwojem
funkcjonatow energii kinetycznej, nowymi metodami obliczania potencjatow jonizacji oraz
opracowania uproszczonych schematow w ramach metody sprzezonych klasterow, a takze
opracowaniem wariantu subsystem-TD-DFT, ktory Habilitant zaimplementowat w szeroko
uzywanym pakiecie TURBOMOLE.

Calkowity dorobek naukowy dr. Szymona Smigi obejmuje w chwili obecnej 50
publikacji naukowych, w tym 45 prac opublikowanych po uzyskaniu stopnia doktora oraz 5
prac sprzed doktoratu (wg Scopus, w momencie przygotowywania recenzji). Laczny
wspolezynnik oddzialywania (Impact Factor) prac Habilitanta wynosi ponad 170, w tym
ponad 41 dla publikacji przedstawiajacych osiagniecie habilitacyjne (catkowita liczba punktow
ministerialnych wynosi 4385, z czego 935 przypada na cykl habilitacyjny). Publikacje
Habilitanta ukazaly si¢ w renomowanych czasopismach miedzynarodowych, takich jak
Journal of Chemical Theory and Computation, The Journal of Chemical Physics, The Journal
of Physical Chemistry A, The Journal of Physical Chemistry Letters, Physical Review B, New
Journal of Physics, Physical Chemistry Chemical Physics, Molecular Physics, Advances in
Quantum Chemistry oraz Advanced Science. Biorac pod uwage liczbe publikacji, ich
spojnos¢ tematyczng, range czasopism oraz udzial prac po doktoracie, calkowity dorobek

Habilitanta oceniam jako wyrozniajacy na etapie habilitacji.

Wyniki badan naukowych dr. Szymona Smigi znajduja wyrazny oddzwiek w
literaturze, czego dowodem jest indeks Hirscha rowny 18 przy calkowitej liczbie cytowan
wynoszacej 766 (wg Scopus, w momencie przygotowywania recenzji). Wartosci te Swiadcza
o rozpoznawalnosci dorobku Habilitanta w miedzynarodowym S$rodowisku fizyki

teoretycznej / chemii teoretycznej.

Dr Szymon Smiga przedstawial wyniki swoich badan na licznych konferencjach
krajowych i miedzynarodowych, w tym w formie 5 wykladow na zaproszenie, 8 referatow
po uzyskaniu stopnia doktora oraz 8 posterow po uzyskaniu doktoratu, a takze wielu wystapien
sprzed doktoratu. Szczegolnie warto odnotowaé wystgpienia na zaproszenie na waznych
konferencjach naukowych: ACS Fall w Waszyngtonie (2025), Current Trends in Theoretical
Chemistry w Krakowie (2024), EMN Meeting on Computation and Theory (2018, 2019) oraz

Molecular Electronic Structure Buenos Aires (2016).

Zgodnie z dokumentacja, dzialalno§é badawcza dr. Szymona Smigi byla
wielokrotnie wyrézniana: Habilitant otrzymal stypendium Ministra Nauki i Szkolnictwa
Wyzszego dla wybitnych mtodych naukowcow, Nagrode im. prof. Jacka Rychlewskiego za

najlepsza prac¢ magisterskg oraz kilka Nagrod Rektora UMK za osiagnigcia naukowe i



organizacyjne, w tym nagrody II 1 III stopnia oraz wyrdznienie za indywidualne osiggniecia

naukowe.

Omawiajagc dorobek naukowy Habilitanta, ze szczegélnym uznaniem nalezy
odnotowa¢é fakt kierowania przez niego szeregiem projektéw badawczych finansowanych
w trybie konkursowym, w tym projektami NCN PRELUDIUM, ETIUDA, SONATA, OPUS
oraz SONATA BIS.

Warto podkresli¢, ze w ostatnio rozstrzygnigtym konkursie NCN OPUS 30, kolejny
projekt dr. Szymona Smigi uzyskal finansowanie, zajmujac druga pozycje na liScie
rankingowej. Sukcesy Habilitanta w pozyskiwaniu Srodkow finansowych na wlasne
projekty badawcze godne sa szczegolnego podkreslenia w kontekscie bardzo niskich
warto$ci wspolczynnika sukcesu w konkursach NCN. Swiadcza one zaréwno o
zdecydowanie ponadprzeci¢tnej wartoSci naukowej tych projektow, jak i o bardzo
wysokiej ocenie dotychczasowego dorobku naukowego Autora. Oczywiscie dr Szymon
Smiga byt takze wykonawca wielu projektow badawczych kierowanych przez jego mentora,

prof. Ireneusza Grabowskiego; w tym takze projektow migdzynarodowych.

Warto takze podkresli¢, ze dr Szymon Smiga prowadzi szeroka i wielowatkowa
wspolprace naukowa z wiodacymi grupami badawczymi z zagranicy, obejmujacg m.in.
zespoly prof. Fabio Della Sali w CNR/Istituto Nanoscienze w Lecce, prof. Prasanjita Samala
w NISER w Bhubaneswar, prof. Martina Kauppa i dr. Artura Wodynskiego w Technische
Universitét Berlin, prof. Rodneya Bartletta w Quantum Theory Project w Gainesville, prof.
So Hirata na University of Illinois at Urbana-Champaign, prof. Pavla O. Drala na Xiamen
University, prof. Juliena Toulouse’a na Sorbonne Université oraz prof. Paoli Gori-Giorgi
zwiazanej z Microsoft Research Al for Science. Wspolpraca miedzynarodowa Habilitanta

zaowocowala licznymi wspolnymi publikacjami.

Wyrazem rozpoznawalnosci Habilitanta jako naukowca jest takze dzialalnos¢
recenzencka. Dr Szymon Smiga recenzowal artykuly dla miedzynarodowych czasopism
naukowych, takich jak Nature Communications, Journal of Chemical Theory and Computation,
Chemical Physics Letters, Computation, Theoretical Chemistry Accounts oraz Computational
and Theoretical Chemistry. Ponadto peit funkcje recenzenta dla Narodowego Centrum Nauki
w konkursie MINIATURA w latach 2023-2025 oraz dla Narodowej Agencji Wymiany
Akademickiej w 2018 r.

Dr Szymon Smiga od wielu lat prowadzi zajecia dydaktyczne w Instytucie Fizyki
UMK. Aktualnie prowadzi m.in. wyktad Introduction to density functional theory w jezyku
angielskim (od 2022/23) oraz ¢wiczenia z przedmiotow Systemy operacyjne, Wstep do systemu
UNIX 1 Metody numeryczne. Wczesniej — jeszcze przed doktoratem — prowadzil zajecia z
Metod matematycznych fizyki 1, Matematyki elementarnej, Fizyki w symulacji komputerowej i
modelowaniu komputerowym, Pracowni komputerowej III - UNIX i Internet, Kursu

wyrownawczego z fizyki, Jezykow programowania, Kursu HTMLS5 oraz Kursu Qt. Dzialalno$¢
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dydaktyczna Habilitanta obejmuje wigc zarowno zajecia specjalistyczne z teorii funkcjonatu
gestosci, jak 1 praktyczne ksztalcenie studentow w zakresie przedmiotow podstawowych,

metod numerycznych, systemdéw operacyjnych i narzedzi obliczeniowych.

Najistotniejszym elementem osiagnie¢ dydaktycznych, szczegdlnie waznym u progu
pelnej samodzielno$ci oraz uzyskania prawa do prowadzenia doktoratow, jest opieka nad
studentami 1 doktorantami. W tym kontekscie warto podkresli¢, ze Habilitant aktywnie
wspolpracuje naukowo ze studentami na wszystkich etapach ksztalcenia. Jest
promotorem pomocniczym trzech doktorantow: Vignesha Balaji Kumara i1 Gabriela
Chirchira w Szkole Doktorskiej Nauk Scistych i Przyrodniczych Academia Scientiarum
Thoruniensis oraz Igora Sawickiego w Interdyscyplinarnej Szkole Doktorskiej Academia
Copernicana. Byl lub jest promotorem licznych prac dyplomowych: prac magisterskich
Katarzyny Leonarcik, Sylwii Siecinskiej, Igora Sawickiego i Bogumily Jezierskiej, a takze prac
licencjackich / inzynierskich Igora Sawickiego, Bogumity Jezierskiej oraz Yana Lukashevicha.
Opiekowat si¢ rowniez studentami w ramach Torun Students Summer Programs w latach 2020
2025, a studenci pozostajacy pod jego opieka uzyskiwali wyréznienia, w tym stypendium
Ministra Nauki 1 Szkolnictwa WyzZszego oraz wyrdznienie pracy magisterskiej w Instytucie
Fizyki UMK.

Na podkreslenie zastuguje rowniez aktywnos$¢é popularyzatorska Habilitanta. Dr
Szymon Smiga byt wyktadowca podczas inicjatywy Digital Nanoscience-CNN organizowanej
dla uczniow szkot ponadpodstawowych, uczestniczyt w dniach otwartych Instytutu Fizyki
UMK, byl inicjatorem i wspolorganizatorem pokazow fizycznych Malte eksperymenty —
wielkie odkrycia! dla przedszkolakow 1 dzieci z klas 1-3 oraz wyktadowca szkoty letniej Torun

Astrophysics, Spectroscopy, and Quantum Chemistry School — TASQ.

Nalezy podkresli¢ takze dorobek organizacyjny dr. Szymona Smigi,
ponadprzecietny na tym etapie kariery. Habilitant petni obecnie funkcje dyrektora ds.
naukowych Instytutu Fizyki UMK, zastepcy przewodniczacego Rady Dyscypliny Nauki
Fizyczne, przedstawiciela pracownikow ze stopniem doktora w Kolegium Elektoréw UMK,
cztonka Rektorskiej Komisji ds. Nagrod dla Nauczycieli Akademickich oraz cztonka Komisji
ds. Okresowej Oceny Nauczycieli Akademickich w dyscyplinie Nauki Fizyczne. Powierzenie
Habilitantowi tych funkcji Swiadczy o wysokim uznaniu, jakim cieszy si¢ on na
macierzystej uczelni. Od 2018 r. Habilitant jest takze administratorem serweréw HPC 1
oprogramowania naukowego w Instytucie Fizyki UMK, a ponadto wspotorganizowat
konferencje QSCP 2022, byl gléwnym organizatorem warsztatow Quantum Chemistry

Workshop in Torun oraz cztonkiem komitetu organizacyjnego szkoty letniej TASQ.



Podsumowujac, uwazam, ze przedstawione jako podstawa osiagniecia
habilitacyjnego wyniki badan dr. Szymona Filipa Smigi stanowia istotny wklad w rozwé;
fizyki teoretycznej / chemii teoretycznej. Podobnie nalezy oceni¢ inne jego prace
opublikowane po doktoracie, ktore nie zostaly umieszczone w cyklu habilitacyjnym.
Aktywno$¢ naukowa Habilitanta, jak rowniez jego aktywnos¢ dydaktyczna i
organizacyjna, Swiadcza pozytywnie o jego wysokich kwalifikacjach do samodzielnej
pracy naukowo-badawczej. W mojej opinii spelnione sa wszystkie przestanki wymienione
w art. 219 aktualnie obowiazujacej ustawy, wymagane do uzyskania stopnia naukowego
doktora habilitowanego. Uwazam wig¢c takze, ze nadanie panu dr. Szymonowi Filipowi
Smidze stopnia doktora habilitowanego w dyscyplinie nauki fizyczne jest w pelni
uzasadnione.

Jednoczesnie, majac na uwadze duze znaczenie naukowe osiagnie¢ Habilitanta i
jego miedzynarodowgq rozpoznawalnos¢, potwierdzong m.in. licznymi cytowaniami jego
publikacji, znaczacymi sukcesami w pozyskiwaniu $rodkéw na finansowanie projektow
badawczych, zaproszeniami do recenzowania prac naukowych oraz oceniania projektow
badawczych czy wykltadami na zaproszenie na znaczacych konferencjach miedzynarodowych,

niniejszym wnioskuje do Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne UMK o0 wyrodznienie osiagnie¢

dr. Szymona Filipa Smigi stanowiacych podstawe ubiegania sie o nadanie stopnia doktora
habilitowanego.

Prof. dr hab. Artur Michalak



