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Recenzja wniosku dr. Jacka Dziedzica o nadanie stopnia doktora habilitowanego

Dr Jacek Dziedzic uzyskat stopien magistra (2002) i doktora nauk fizycznych (2009) na
Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej. Od 2004 r.
dr Dziedzic zatrudniony jest na Politechnice Gdanskiej, ale od roku 2009 zwigzany jest
réwniez z Uniwersytetem Southampton, gdzie zatrudniony byl najpierw jako research asso-
ciate, a nastgpnie na stanowisku senior research fellow. Znaczna cze$¢ dorobku naukowego,
w tym prace zgloszone jako osiagni¢cie naukowe we wniosku habilitacyjnym, powstala w

ramach wspolpracy z grupa prof. Chrisa Skylarisa z tego uniwersytetu.

Dr Jacek Dziedzic nie ubiegal si¢ uprzednio o nadanie stopnia doktora habilitowanego.
Osiagnigcie naukowe stanowiace podstawe wniosku habilitacyjnego, zatytulowane "Rozwoj
metod obliczeniowych struktury elektronowej w kierunku potaczenia z metodami klasycz-
nymi", stanowi 12 publikacji naukowych opublikowanych w wiodacych czasopismach fizy-
ko-chemicznych o duzym wspotczynniku wptywu, m. in. Journal of Chemical Physics, Jo-
urnal of Physical Chemistry B i C, Journal of Chemical Theory and Computation, Proteins:
Structure, Function and Bioinformatics. Wszystkie prace sa wieloautorskie, dr Dziedzic jest
pierwszym autorem w 5. z nich. Do wszystkich prac dotaczone sa o$wiadczenia wspdtauto-
réw o ich wkladzie w powstanie publikacji, ponadto w autoreferacie habilitant szczegdtowo
opisat swdj wktad w powstanie z kazdej z prac. Nie ma watpliwosci, iz w przypadku kazde;j
z prac wktad Habilitanta byt kluczowy dla jej powstania.

Celem badan naukowych opisanych we wniosku byt rozwdj metod taczacych kwantowe
metody struktury elektronowej z podejsciem klasycznym, majace na celu umozliwienie ob-

Instytut Fizyki

93-005 tédz, ul. Wolczanska 217/221, budynek B14, B15 l‘r
tel. 42 631 36 41, 42 631 39 69, e-mail: w7i71@adm.p.lodz.pl

www.fizyka.p.lodz.pl, www.ftims.p.lodz.pl, www.p.lodz.pl HIR EXCELLENCE IN RESEARCH



Politechnika t6dzka
Instytut Fizyki

liczen dla ukladéw czynnych biologicznie i/lub ogniw paliwowych, zawierajacych tysigce
atomow w otoczeniu Srodowiska typu rozpuszczalnik. Prace 1-8 dotycza metod DFT + kon-
tinuum w ktdrych rozpuszezalnik traktuje sie jako osrodek ciagly, za$ publikacje 9-12 doty-
cza metod QM/MM w ktérych liniowo skalowalne metody funkcjonatu gestosci elektrono-

wej (DFT) potaczone sg z opisem klasycznym otoczenia opartym o potencjaly polaryzowal-

ne.

Za najcenniejsze osiagniecie Habilitanta w rozwoju metod DFT+kontinuum uwazam
opracowanie rozszerzenia modelu Fatteberta i Gygiego. Model ten uzaleznia ksztatt wneki,
w ktérej znajduje sie modelowany uklad z jego gestoscig elektronowa. W konsekwencji,
przenikalno$¢ elektryczna osrodka ciagtego staje si¢ funkcjonalem gestosci elektronowe;j
uktadu. Atrakcyjna zaleta modelu Fatteberta i Gygiego jest zaleznos¢ od zaledwie dwdch
parametrow. W swoich badaniach dr Dziedzic wykazal jednak, iz model jest zbyt uprosz-
czony, co powoduje otrzymanie mato doktadnych wynikéw. Co wazniejsze, zaproponowat
On poprawki do modelu Fatteberta i Gygiego, zaimplementowat je i wykazal znaczne
zwiekszenie doktadnosci przewidywan. Poprawe osiagnigto dzigki dodaniu do modelu czlo-
nu opisujacego empirycznie oddzialywanie niekowalencyjne miedzy rozpuszczalnikiem i
uktadem otoczonym przez rozpuszczalnik, a takze poprzez implementacj¢ algorytmu po-
zwalajacego rozwiazywaé uogoélnione réwnanie Poissona. Poprawiony model Fatteberta i
Gygiego znany jest obecnie jako minimal-parameter solvent model (MPSM). Warto podkre-
§li¢, iz MPSM stat sie cze$cia znanego pakietu obliczeniowego ONETEP, dostepnego dla
spotecznosci akademickiej i uzywanego do wielkoskalowego modelowania liniowymi me-
todami DFT. Efektywnos$¢ modelu MPSM zaprezentowana zostata przez Habilitanta migdzy
innymi na przyktadzie badania nad energia wigzania w kompleksie biatkowym lizozymu T4
w ktérym metoda DFT opisano kompleks sktadajacy si¢ z az 2600 atoméw. Bylo to na tyle
imponujace osiagniecie, iz wyréznione zostalo oktadka w czasopismie Int. J. Quantum
Chem. Model MPSM Habilitant zastosowat rowniez z potaczeniu z opisem uktadu "embe-
dowanego" metodami sprzezonych klasteréw do przewidywan przesunig¢ solwatochromo-
wych dla matych czasteczek w srodowisku wodnych. Osiagnigto umiarkowany sukces.
Przypuszczam, ze uwzglednienie potencjatu bedacego efektem obecnosci rozpuszczalnika
zaledwie w operatorze Focka bylo niewystarczajace i wptyneto na dos¢ niska doktadnos¢

otrzymanych przesunie¢. Niemniej, jest to wazny i ciekawy krok na drodze efektywnego
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uwzglednienia wplywu rozpuszczalnika w podejsciach CC.

Oryginalnym osiagnigciem Habilitanta bylo zmierzenie si¢ z sukcesem z problemem
rozszerzenia modelu MPSM na przypadek rozpuszczalnika jonowego. Rozszerzenie to jest
niezbedne w przypadku modelowania ogniw paliwowych, wymagajacych jawnego
uwzglednienia obecnosci jonéw w srodowisku wodnym. Dr Dziedzic jest gtéwnym autorem
modelu QM/continuum z elektrolitem. Wymagato to opracowania nowych modeli fizycz-
nych dla modelowania uktadéw typu elektroda-elektrolit i odpowiedniego uogélnienia mo-
delu MPSM, tak aby mdgt on by¢ stosowany z periodycznymi warunkami brzegowymi. Jak
wykazano w opisie, koncowy model, zaimplementowany w popularnym pakiecie ONETEP
wykorzystywany jest juz do badan nad ogniwami paliwowymi.

Drugim nurtem badan opisanych w dorobku habilitacyjnym sa wielkoskalowe metody
QM/MM faczace opis kwantowy poduktadu z opisem klasycznym otoczenia (rozpuszczalni-
ka). Badania te prowadzone byly w grupie prof. Skylarisa w ktérej zatrudniony byl dr Dzie-
dzic, we wspolpracy z grupami Teresy i Martina Head-Gordon. W metodach QM/MM
czynnikiem determinujacym doktadno$¢ przewidywan jest odpowiedni opis sprzezenia mie-
dzy uktadem i otoczeniem, innymi stowy uwzglednienie w opisie MM otoczenia wptywu
obecnosci uktadu i zarazem uwzglednienie w hamiltonianie uktadu oddziatywania z poten-
cjalem otoczenia. W bardziej zaawansowanych podejsciach QM/MM stosowane sa poten-
cjaly polaryzowalne otoczenia i obliczenia samouzgodnione. Habilitant opracowal nowy
wariant QM/MM z potencjatami polaryzowalnymi. Uzyt do tego celu potencjatu AMOEBA.
Oryginalnym wkladem Habilitanta jest m. in. zaproponowanie rozwiazania problemu kata-
strofy polaryzacyjnej - rozbiegania do nieskorczonosci momentu dipolowego dipola indu-
kowanego w miare zmniejszania si¢ jego odlegtosci do momentu punktowego - poprzez
rozszerzenie modelu ttumienia Tholego. Nadrzednos¢ opracowanego modelu QM/MM z
potencjalem polaryzacyjnym nad innymi metodami QM/MM Habilitant wykazal na podsta-
wie szeregu testow dla energii odziatywania czasteczek z rozpuszczalnikiem - woda - osia-
gajac lepsza dokladnos¢ niz w przypadku modeli QM/MM bez polaryzacji. W tej czesci
pracy zabraklo jednak odniesienia si¢ do potencjalnych korzysci w poréwnaniu z innymi
podejsciami QM/MM z polaryzacja. W trakcie dalszych badafh numerycznych wykorzystu-
jacych nowy model QM/MM-pol zdiagnozowano i poprawiono problemy, m.in. zwiazane z
"wyptywaniem" gestosci elektronowej z ukladu opisanego kwantowo na czesé
g:f-tgélg LFézdyzk.iul. Wélczariska 217/221, budynek B14, B15 I‘r
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MM. Problem ten, wynikajacy z nieuwzglednienia oddziatywan odpychajacych typu Paulie-
go, rozwigzano dodajac empiryczny potencjat jednoelektronowy do hamiltonianu ukladu
QM. Potencjal ten sparametryzowany zostat tylko dla atoméw wodoru i tlenu, ma wiec za-
stosowanie do roztworéw wodnych. Jak twierdzi Autor, opracowany przez niego model
QM/MM-pol jest jedynym tego typu o koszcie obliczeniowym skalujacym sie liniowo, co z
pewnoscig zastuguje na uznanie.

Przedstawione do oceny osiagniecia naukowe dr Dziedzica sa oryginalne, na najwyz-
szym poziomie merytorycznym i o duzym wkladzie na rozwoj wielkoskalowych kwanto-
wych metod obliczeniowych. Badania, w ktorych brat udzial doprowadzity do powstania
dwoch nowych narzgdzi obliczeniowych - nowego modelu DFT+continuum i modelu
QM/MM-pol. Obydwa zostaly efektywnie zaimplementowane i sa juz wykorzystywane do
symulacji wielkoskalowych prowadzacych do powstania nowych materialéw i rozumienia
na poziomie atomowym procesow fizycznych w uktadach z rozpuszczalnikiem. Pomimo
pracy dr Dziedzica w duzych zespotach badawczych jego kluczowy wkiad przy powstawa-
niu powyzszych modeli jest niepodwazalny. Wymagato to od niego umiejetnosci propono-
wania i rozwoju nowych podejs¢ teoretycznych i jednoczesnie projektowania i efektywnej
implementacji komputerowej nowych algorytméw obliczeniowych. Na podstawie informa-
cji zawartych w autoreferacie i oswiadczen wspotautoréw, wnioskuje, iz Habilitant wykazat
si¢ zdolnoscig prowadzenia samodzielnych badan i inicjowania nowych kierunkéw badaw-

czych, co oczekiwane jest przy ubieganiu si¢ o stopien doktora habilitowanego.

Dzialalno$¢ naukowa dr Dziedzica po doktoracie, nieobjeta w rozprawie habilitacyjnej,
koncentruje si¢ wokol metod i symulacji kwantowo-klasycznych m. in. wykorzystujacych
liniowo skalowalne DFT i wymiang HF i doprowadzita do powstania 16 prac naukowych.
Wszystkie ukazaly si¢ w uznanych czasopismach o duzym wspélczynniku wptywu. Liczne
prace Habilitanta cytowane byly kilkadziesiat razy, co $wiadczy o ich wysokim poziomie i
znaczacym wplywie na rozwoj dziedziny, ktorg zajmuje si¢ Habilitant. Indeks Hirscha dla
wszystkich prac dr Dziedzica wynosi 14 i jest to z pewnoscia dobry wynik w kontekscie

ubiegania si¢ o stopiefh doktora habilitowanego.

Bardzo wysoko oceniam dziatalnos¢ dydaktyczng Habilitanta. Opracowal on materialy i
prowadzit wyktady, ¢wiczenia i laboratoria z 11-u przedmiotéw i w wiekszosci przypadkow
byly to zajecia specjalistyczne. Dziatalno$¢ edukacyjna nie ogranicza sie do jed-
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nostki macierzystej Habilitanta. Prowadzit on tez wielokrotnie zaj¢cia na uniwersytecie w
L'Aquili, w ramach programu UE Lifelong Learning Programme, a takze warsztaty naukowe
w odrodkach w Wielkiej Brytanii. Byt tez promotorem jednej pracy inzynierskiej i trzech

magisterskich.

Imponujaca jest lista osrodkow z ktérymi wspélpracuje dr Dziedzic. Oprécz wspomnia-
nej juz grupy prof. Skylarisa z Uniwersytetu Southampton, sg to grupy badawcze z Univ. of
Cambridge, Univ. of California, Univ. of York i Univ. of Warwick. W ramach wspolpracy

Habilitant realizowat projekty badawcze i prowadzit dziatalnos¢ dydaktyczng (warsztaty).

Od uzyskania stopnia doktora w 2009 roku, Habilitant regularnie uczestniczyl w konfe-
rencjach i, co warte podkreslenia, prezentowat wyniki swoich badan w formie referatow. Na
uwage zashuguje fakt, iz w 2016 roku wyglosit on wyktad zaproszony podczas konferencji
ACS. Zastanawiajacy jest brak udziatu w konferencjach od 2017 roku.

Dr Jacek Dziedzic byt wspotbadaczem (co-PI) i wykonawca w wielu projektach mie-
dzynarodowych finansowanych przez brytyjskie agencje naukowe. W czesci z nich pelnit
wiodaca rolg jako lider zadan i koordynator zespotu badawczego. Byt tez kierownikiem pro-
jektu Iuvenus Plus realizowanego na Politechnice Gdanskiej. Tym samym wykazal si¢
umiejetnosceig pozyskiwania srodkéw na prowadzenie dziatalnosci naukowej, a takze orga-

nizacji i nadzorowania pracy zespotu badawczego.

Stwierdzam, ze zaréwno osiagniecie naukowe przedtozone w postaci zbioru 12 prac
wraz autoreferatem oraz istotna aktywno$é naukowa Habilitanta spelniaja w stopniu dalece
wystarczajacym kryteria ustawy z dnia 20 lipca 2018 Prawo o szkolnictwie wyzszym i nau-
ce (Dz. U. z 2021 r. poz. 478 z pdzn. zm.) i stawiam wniosek o nadanie dr. Jackowi Dzie-
dzicowi stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dys-

cyplinie nauki fizyczne.
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