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Recenzja osiagnigcia habilitacyjnego oraz dorobku dr. inz. Jacka Dziedzica w zwigzku z
postepowaniem o nadanie stopnia doktora habilitowanego

Dr inz. Jacek Dziedzic ukonczyt studia na kierunku fizyka techniczna, na Wydziale Fizyki Techniczne;j i
Matematyki Stosowanej, Politechniki Gdanskiej w 2002 roku przedstawiajgc prace ,, Obliczenia
rownolegte na przyktadzie rozpraszania elektronéw na ksenonie” (promotor prof. dr hab. Jozef
Sienkiewicz). W 2009 roku uzyskat stopien doktora nauk fizycznych na tym samym Wydziale, broniac
prace doktorska zatytutowang ,Klasyczno-kwantowe obliczenia nanomechanicznych wtasciwosci
metali”, ktérej promotorem byt prof. dr hab. Jarostaw Rybicki. Od 2004 roku Jacek Dziedzic
zatrudniony jest na Politechnice Gdarnskiej, najpierw na stanowisku asystenta w latach 2004-2009, a
od roku 2012 na stanowisku adiunkta. W latach 2009-2012 i 2016-2017 przebywat na urlopach
naukowych w zwigzku ze stazami podoktorskimi realizowanymi w School of Chemistry, University of
Southampton, gdzie od roku 2017 zatrudniony jest na stanowiskach research fellow a obecnie senior
research fellow.

Osiagniecie habilitacyjne

Osiggnigciem naukowym, ktére dr inz. Jacek Dziedzic przedstawit we wniosku o wszczecie
postgpowania habilitacyjnego, jest cykl powigzanych tematycznie publikacji pt. ,Rozwdj metod
obliczeniowych struktury elektronowej w kierunku potqczenia z metodami klasycznymi”. Sktada sie on
z 12 artykutdw opublikowanych w renomowanych czasopismach naukowych o zasiegu
migdzynarodowym. S3 to prace opublikowane w J. Chem. Phys., Journal of Chemical Theory and
Computation, J. Phys. Chem., Proteins: Structure, Function and Bioinformatics i Int. J. Quantum
Chem. Artykuty zostaty opublikowane w latach 2011 -2021, a potowa z nich powstata w ostatnich 4
latach. Wszystkie prace wchodzgce w skfad cyklu sg wspdtautorskie a z zatgczonych oswiadczen
wspdtautoréw i informacji zawartych w autoreferacie, jednoznacznie wynika, ze wktad habilitanta w
ich powstanie byt istotny. Wspdélnym mianownikiem wszystkich tych prac jest rozwdj metod
kwantowych w kierunku potaczenia ich z metodami kontynualnymi (QM/continuum) i metodami
dynamiki molekularnej wykorzystujagcymi potencjaty Polaryzowalne (QM/ polarizable-MM) w celu
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uzyskania mozliwoéci wykonywania symulacji i obliczen dla uktadéw o rozmiarach rzedu kilku tysigcy
atoméw w podukfadzie kwantowym i kilkudziesieciu tysigcy atoméw w poduktadzie klasycznym.
Oceniana rozprawa dotyczy bardzo ciekawych i aktualnych zagadnieri obejmujgcych zaréwno
rozwdj metod opisu duzych uktadéw wieloelektronowych a takze ich zastosowan w praktycznych
zagadnieniach i problemach.
Pozwole sobie pomingé szczegbtowa analize wynikéw otrzymanych w pracach wchodzacych w sktad
osiggniecia, gdyz zostaty one nie tylko opublikowane w prestizowych czasopismach, ale sa przede
wszystkim doceniane i wykorzystywane przez srodowisko naukowe, a konkretne metody sg oficjalng
czescig pakietu ONETEP ( Order-N Electronic Total Energy Package (skalujacy sig liniowo pakiet do
obliczen catkowitej energii elektronowej), co potwierdza ich duza wage naukowa. Niemniej postaram
sie podsumowac najwazniejsze wyniki i osiggniecia przedstawione w pracy habilitacyjnej.

1. Opracowany zostat model rozpuszczalnika o minimainej liczbie parametréw (MPSM) oparty
o model (QM/continuum) wczesniej zaproponowany przez Fatteberta i Gygi'ego. To
nowatorskie podejscie zostato zaimplementowane w pakiecie ONETEP.

2. Przeprowadzona zostata parametryzacja stworzonego modelu, w wyniku ktérej otrzymano
optymalne parametry numeryczne dla modelu MPSM.

3. Opracowany model MPSM zostat nastepnie uogdlniony do probleméw, w ktdrych
rozpuszczalnik niejawny zawiera elektrolit, aby umozliwi¢ zastosowanie metody w badaniach
nad ogniwami paliwowymi a w szczegdInosci w periodycznych warunkach brzegowych (PBC).
W kolejnym kroku uogélniono zaproponowane podejscie na klase zagadnieri, w ktérych stata
jest nie liczba elektronéw, a potencjat elektrody, co pozwolito lepiej symulowaé warunki
wystepujagce zaréwno w eksperymentach z dziedziny elektrochemii jak i podczas
przemystowej eksploatacji ogniw paliwowych.

4. W ramach prac nad rozwojem modeli QM/MM a w szczegélnosci nad modelem tgczacym
obliczenia  kwantowo-mechaniczne z  obliczeniami  wykorzystujgcymi  potencjaty
polaryzowalne (QM/polarizable-MM) opracowano pierwszy skalujacy sie liniowo, w petni
samo-uzgodniony model z wzajemng polaryzacja miedzy podukiadem QM (podejscie
ONETEP) a poduktadem MM (potencjat polaryzowalny AMOEBA).

5. Powyzsze podejécie rozszerzono na sytuacje, w ktérej zlokalizowane orbitale w poduktadzie
kwantowym optymalizowane sg in situ w trakcie minimalizacji energii, pozwalajac na
znaczgcy poprawe jakosci otrzymanych w ten sposéb wynikéw.

Wszystkie powyisze badania wymagaty nie tylko zaawansowanej i szerokiej wiedzy zaréwno z
mechaniki kwantowej, klasycznej, dynamiki molekularnej i chemii kwantowej, ale takze umiejetnosci
teoretycznego opracowania nowych podejs¢, wyprowadzania (czasami bardzo Zmudnego)
koniecznych réwnari czy wyrazen, ich efektywnej implementacji numerycznej, przeprowadzenia
testdw komputerowych, jak i umiejetnosci ich wykorzystania do praktycznych obliczen i oczywiscie
analitycznego podejéciach do interpretacji i opracowania uzyskanych w obliczeniach wynikow.

Chciatbym podkresli¢, ze zaréwno sam dobdr prac do ,osiggniecia” jak i ich prezentacja w
autoreferacie zostaty zrobione profesjonalnie. Autoreferat zawiera nie tylko wprowadzenie do
tematyki, motywacje podjecia badan, otrzymane wyniki czy koricowe podsumowanie, ale przede
wszystkim szczegétowo i jednoznacznie opisuje zaproponowane modele i metody, ich



implementacje, problemy, ktére sie pojawiaty, uzyskane wyniki i tym kontekscie wkiad i role
habilitanta w ich uzyskanie. Autoreferat jest obszerny, prezentacja przejrzysta i zrozumiata. Czasami
razg tylko niektore spolszczenia terminologiczne, ktérych mozna by unikng¢ uzywajgc terminéw
angielskich.

Ocena pozostatej dziatalnosci naukowej

Dr inz. Jacek Dziedzic jest wspotautorem 33 prac naukowych, w tym pieciu przed doktoratem.
Wszystkie prace publikowane byty w czotowych czasopismach z dziedziny fizyki lub chemii
kwantowej. Warto wspomnie¢, ze oprdécz tematyki prezentowanej w osiaggnieciu habilitacyjnym,
bardzo waznym elementem badan sg prace zwigzane z rozwojem liniowo skalujgcych sie metod
struktury elektronowej na poziomie energii wymiany Hartree-Focka, czy rozwdéj metod ab initio
rozszerzonego lagrangianu w dynamice molekularnej a takze metody obliczania anharmonicznych
widm wibracyjnych i prowadzenia rozproszonej analizy multipolowej

Dr inz. Jacek Dziedzic prezentowat swoje wyniki na konferencjach naukowych, w postaci
referatow lub posteréw na ponad 30 konferencjach w réznych czesciach $wiata, w tym na tak
prestizowych jak np. ACS National Meeting. Oprdcz tego byt szereg razy zapraszany na réznego typu
wyktady i seminaria. Niestety aktywne uczestnictwo w konferencjach, z jakiego$ powodu, urywa sie
w roku 2017, czyli jeszcze przed COVIDem.

Dr inz. Jacek Dziedzic wielokrotnie recenzowat prace dla czotowych czasopism miedzynarodowych,
takich jak J. Chem. Phys., Comput. Mat. Sci. czy J. Phys. Chem.

Bardzo waznym aspektem dziatalnosci naukowej Dr Jacka Dziedzica jest wspotpraca
miedzynarodowa z renomowanymi grupami badawczymi. Wymienie tu tylko grupy prof. Skylarisa na
Uniwersytecie Southampton, czy prof. Teresy Head-Gordon i prof. Martina Head-Gordona University
of California, Berkely, oraz Mike’a Payne’a, University of Cambridge. Co wazne, wspdtprace te
przynosity zawsze nie tylko publikacje, ale przede wszystkim nowe metody, podejscia, czy konkretne
aplikacje. Czes$¢ tych wspotprac prowadzona byta zardwno w trakcie wieloletnich stazy
podoktorskich, jak i formalnych zatrudnien np. na Uniwersytecie Southampton (obecnie jako senior
research fellow). Warto tez wspomnie¢, ze dr inz. Jacek Dziedzic od roku 2019 jest zaangazowany w
badania w ramach projektu ,,FIRG003: Multiscale Battery Modelling” realizowanego w The Faraday
Institution (GB), gdzie zajmuje sie badaniami nad ogniwami paliwowymi. Wskazuje to jednoznacznie
nie tylko na umiejetno$¢ prowadzenia badan w grupach miedzynarodowych, ale przede wszystkim na
docenienie warsztatu i jakosci naukowej dra Jacka Dziedzica przez miedzynarodowe srodowisko
naukowe.

Warto moze na koniec tej czesci opinii podkresli¢, ze po otrzymaniu stopnia doktora aktywnos¢
naukowa habilitanta znaczgco sie zwiekszyta (pie¢ publikacja przed doktoratem i 28 po uzyskaniu
stopnia doktora), co wskazuje zaréwno na dojrzato$¢ naukowa jak i determinacje dr Jacka Dziedzica
W jego rozwoju naukowym.

Ocena dorobku organizacyjnego i dydaktycznego

Na dorobek organizacyjny dra Jacka Dziedzica skfadajg sie przede wszystkim, kierowanie lub
wspotkierowanie (researcher co-investigator) grantami, w tym jednym krajowym i trzema



miedzynarodowymi finansowanymi przez instytucie naukowe Wielkiej Brytanii, a takie
wspotorganizacja i prowadzenie dziewigciu warsztatéw naukowych pos$wieconych technice ONETEP,
wszystkie w Wielkiej Brytanii

Dorobek dydaktyczny habilitanta obejmuje szeroki zakres zaje¢ prowadzonych na PG, zaréwno
wyktadéw specjalistycznych (wymienig tylko kilka: Nanotechnologia obliczeniowa, Teoretyczne
podstawy nanotechnologii, Algorytmy rozproszone, Obiektowe jgzyki programowania, Classical
simulations with particles, Computer modeling and design of materials, ..) jak i éwiczen
rachunkowych i kurséw komputerowych. Dr inz. Jacek Dziedzic prowadzit tez zajecia w ramach
projektu UE Lifelong Learning Programme, program MathMods (Mathematical Models in Life and
Social Sciences) realizowanego w ramach programu Mundus na Uniwersytecie w L’ Aquili (Wtochy).
Drinz. Jacek Dziedzic byt tez promotorem pracy inzynierskiej i trzech prac magisterskich.

Podsumowanie i wniosek kofncowy

Podsumowujac przedstawiong wyiej ocene dorobku naukowo-badawczego, oceng osiggniecia
naukowego w postaci jednotematycznego cyklu publikacji zatytutowanej ,Rozwdj metod
obliczeniowych struktury elektronowej w kierunku potqczenia z metodami klasycznymi” oraz oceng
dorobku dydaktycznego i popularyzatorskiego oraz wspétpracy migdzynarodowej Pana dra Jacka
Dziedzica w zwiazku z postepowaniem habilitacyjnym prowadzonym przez Radg Dziedziny Naukowej
Nauki Sciste Politechniki Gdariskiej stwierdzam, ze jego dorobek wskazuje na znaczny wktad w rozwdj
fizyki oraz duzg aktywno$¢ naukowa, dydaktyczna oraz organizatorska habilitanta. Dlatego tez
osiagniecia naukowe, dydaktyczne i organizacyjne wnioskodawcy spetniajg kryteria okreslone w
ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz s3 w petni wystarczajace do nadania mu
stopnia doktora habilitowanego w dyscyplinie Nauki Fizyczne. Chciatbym raz jeszcze podkresli¢, ze
materiaty do tej habilitacji zostaly przygotowane w sposdb wzorowy, sg bardzo obszerne, przejrzyste,
zrozumiate i pozwalajg na jednoznaczng ocene dorobku habilitanta.

Drinz. Jacek Dziedzic jest w do$wiadczonym pracownikiem naukowym, posiadajacym sprecyzowane
plany badawcze oraz duza determinacje do ich realizacji. Stwierdzam tez, ze dr inz. Jacek Dziedzic od
chwili otrzymania stopnia naukowego doktora uzyskat istotny dorobek naukowy oraz przedstawit
wartoéciowe osiagniecie naukowe. Tym samym, wyrazam swa pozytywnga opinig w sprawie nadania
dr. Jackowi Dziedzicowi stopnia naukowego doktora habilitowanego.
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