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Informacje ogo6lne

Dr inz Jacek Dziedzic zwiazany jest od wielu lat z Wydziatem Fizyki Technicznej
i Matematyki Stosowanej, Politechniki Gdanskiej. W roku 2002 uzyskal tam tytut
magistra inzyniera, a w roku 2009 stopien doktora nauk fizycznych w zakresie fizyki.
Promotorem Jego pracy doktorskiej, zatytutowanej “Klasyczno-kwantowe obliczenia
nanomechanicznych wilasciwosci metali, byt prof. dr hab. Jarostaw Rybicki. Od roku
2004 dr J. Dziedzic jest tam nauczycielem akademickim.

W latach 2016-2018 odbyt staz podoktorski w School of Chemistry, University of
Southampton. Od roku 2018 jest tam zatrudniony jako pracownik badawczy.

Ocena osiggnigcia naukowego stanowigcego podstawe ubiegania si¢ o nadanie
stopnia naukowego doktora habilitowanego

Cykl habilitacyjny obejmuje 12 artykutéw naukowych, ktérych dr Jacek Dziedzic
jest wspoétautorem. Zostaly one podsumowane w Jego Autoreferacie. Kandydat
przedstawit tam uzasadnienie podjgcia badan w $wietle wyzwan stojacych przed
obliczeniowymi metodami kwantowymi, sformutowat szczegétowe cele badan i omowit
sposéb ich realizacji.

Badania dr. J. Dziedzica dotyczyly potaczenia kwantowych metod obliczeniowych
z metodami klasycznymi. Zagadnienie to jest jednym z najwazniejszych tematéw badan
podejmowanych przez specjalistbw z zakresu metod obliczeniowych stosowanych w
fizyce i chemii teoretycznej. W 2013 Martin Karpulus, Michael Levitt i Arich Warshel
otrzymali Nagrode Nobla z chemii wiasnie za opracowanie metody opisu ztozonych
uktadow taczacej podejscie kwantowe i klasyczne.

W takich hybrydowych metodach badany uktad dzieli si¢ na dwa podukiady:
uktad podstawowy i jego otoczenie. Ten pierwszy (wazniejszy) opisuje si¢ stosujac
metody kwantowe (QM), do drugiego stosuje si¢ klasyczna fizyke czastek (MM).
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Pozwala to znacznie ograniczy¢ czas obliczen, a tym samym umozliwia badanie duzych
uktadéw. Podstawowym warunkiem jest skonstruowanie modelu, w ktérym sprzezenie
miedzy kwantowa i klasyczng czescia ukfadu jest fizycznie spdjne, a klasyczne
modelowanie poduktadu-otoczenia odtwarza jego istotne cechy. Sa to, tak zwane,
“metody QM/MM” (quantum mechanics/molecular mechanics). Do modelowania czesci
»kKlasycznej” mozna zastosowaé opis ciagly (metody QM/continuum). Dobrym
przyktadem jest tu model niejawnego rozpuszczalnika (implicit solvent, 1S), traktowanego
jako ciagle medium o zadanej przenikalnosci dielektrycznej. Mozna wtedy w sposob
usredniony modelowa¢ polaryzacje rozpuszczalnika i wplyw wytworzonego pola
elektrycznego na strukturg elektronowsg substancji rozpuszczone;.

Dr J. Dziedzic skoncentrowat si¢ na rozwijaniu i stosowaniu obu tych metod. W
wigkszo$ci prac stosowano i rozwijano metody QM/continuum, natomiast prace [5], [9]
(numeracja prac wedtug Wykazu osiagnig¢ naukowych - Zat. 4: I pkt. 2) poswiecono
modelom QM/MM. Dr J. Dziedzic jest réwniez wspotautorem dwoch artykutow
przegladowych ([3], [8]).

Modelowanie rozpuszczalnika jako ciagtego medium jest od wielu lat stosowane
w badaniach fizykochemicznych. Pozwala to na szybkie przewidywanie zachowania sie
uktadow zawierajacych wielka liczbg czastek w réznych warunkach termodynamicznych.
Modele tego typu stosowane sa w badaniach dotyczacych przemian fazowych, zjawisk
krytycznych, zjawisk miedzyfazowych, reakcji chemicznych, samoorganizacji i wielu
innych. Wszystkie te, tak liczne aplikacje, obarczone sa znaczng dowolnoscia wyboru
parametrow okreslajacych wplyw rozpuszczalnika na oddziatywania w badanych
uktadach. Sposéb wyboru tych parametréw, a szczegdlnie powiazanie ich z wielkos$ciami
wynikajacymi z doktadnych obliczen kwantowych, wciaz pozostaje jednym z waznych a
nie rozwigzanych probleméw.

Dr Jacek Dziedzic uczestniczyl w opracowaniu modelu rozpuszczalnika o
minimalnej liczbie parametréw (praca [12]). Punktem wyjscia byfa krytyczna analiza
modelu Fatteberta i Gygiego (J. Comput. Chem., 23 (2002) 662), w ktérym przenikalno$é
elektryczna IS jest prosta, dwuparametrowa funkcja gestosci elektronowej substancji
rozpuszczanej. W tym celu zaimplementowano ten model w metodzie ONETEP i
wykonano seri¢ testow. Zauwazono nastgpujace problemy: konieczno$¢ przyjecia
bardziej realistycznych warunkow brzegowych, zar6wno w obliczeniach w prdzni, jak i w
rozpuszczalniku, pominigcie wkiadu dyspersyjnego i odpychajacego miedzy substancja
rozpuszczang i rozpuszczalnikiem, niewystarczajacy rzad rozwigzania uogdlnionego
rownania Poissona oraz zte uwarunkowanie dodatkowego cztonu w pochodnej
funkcjonalnej energii po gestosci. W pracach [11, 12] przedstawiono sposoby usuniecia
tych wad. Pokazano, ze zastosowanie otwartych warunkéw brzegowych wydatnie
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poprawia jakos$¢ otrzymanych wynikéw i eliminuje konieczno$¢ stosowania poprawek,
zaproponowano wydajny sposob obliczania warunkéw brzegowych oraz przyblizenie
pozwalajace wyznacza¢ je w rozpuszczalniku. Wykazano, ze zaniedbanie wktadu
dyspersyjno-odpychajacego znaczaco obniza doktadnos¢ otrzymywanych swobodnych
energii solwatacji i zaproponowano przyblizona metod¢ wyznaczania tego wkiadu.
Przedstawiono sposoby usunigcia lub ,,obejscia” pozostatych probleméw numerycznych.
Opracowany model stanowi istotne ulepszenie wyjsciowego modelu Fatteberta i Gygiego.

Kolejnym etapem pracy byta parametryzacja modelu i wyznaczenie optymalnych
parametrow numerycznych. Wymagalo to opracowania metody efektywnego
wyznaczania nowych parametréw, takich jak promienie rozmycia jonoéw, rzad
rozwigzania réwnania Poissona, zapewniajacy jednoczesnie stabilno$¢ numeryczng i
doktadnos$¢, promien lokalizacji zastosowanych orbitali NGWF (nieortogonalne
uogolnione funkcje Wanniera) oraz rozmiar blokéw, przy uzyciu ktérych wyznaczane sg
warunki brzegowe. Wplyw kazdego z tych parametrow zbadano wykonujac obliczenia
dla modelowego uktadu biatka L99A/M102Q lizozymu. Szczegoétowe wnioski zebrano w
pracy [11].

Model MPSM zastosowano do badania rzeczywistych uktadéw fizycznych
uzyskujac satysfakcjonujace wyniki (prace [7], [10]). Obliczono, na przyktad, energie
wigzania o$miu aromatycznych ligandow z biatkiem lizozymu T4. Wykazano, ze
proponowang metodg mozna otrzyma¢ dokladniejsze wartosci energii wigzania niz
metodami klasycznymi. W odréznieniu od metod mechaniki molekularnej (MM),
podejscie kwantowe wykorzystujace model MPSM pozwala poprawnie przewidziec,
ktéry z ligandow nie wiaze si¢ z badanym biatkiem. Udato si¢ rowniez rozwiagzaé
problem wystepowania wewnatrz biatka regionu niedostgpnego dla rozpuszczalnika
(praca [10]). Wykonano takze testowe obliczenia energii wzbudzenia szeregu czasteczek
w Srodowisku wodnym: wody, formaldehydu, acetonu oraz akroleiny (praca [7]).
Czasteczki te wybrano z uwagi na nisko polozone wzbudzenia n — wn°, ktére w
srodowisku rozpuszczalnika podlegaja przesunieciu solwatochromicznemu. Niewielkie
rozmiary badanych czasteczek, pozwolily na zastosowanie wymagajacej wysokiego
naktadu obliczeniowego metody sprzezonych klastrow ze wzbudzeniami pojedynczymi i
podwojnymi (CCSD) oraz wykorzystania duzych baz funkcyjnych.

Podsumowanie badan dotyczacych modelu MPSM zawarto w pracy [6],
stanowiacej przeglad opracowanych metod kwantowo-mechanicznych, technik
numerycznych, analiz¢ testdw wydajnosci obliczeniowej metody oraz informacje o
sposobie jej implementacji.

Dr Jacek Dziedzic bral udzial, w implementacji modelu MPSM w pakiecie
CASTEP oraz dalszym rozwoju metody w pakiecie ONETEP. Wymagato to rozwigzania
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réznych probleméw z zakresu fizyki kwantowej o inzynierii oprogramowania
naukowego. Od roku 2011 MPSM stanowi oficjalna czg$¢ pakietu ONETEP (praca [3]).

W wielu zastosowaniach metod teoretycznych, niezbedne jest uwzglednienie
obecnosci w ukiadzie elektrolitu. W wigkszosci uktaddéw biologicznych wystepuja rézne
jony, wptywajac, niekiedy decydujaco, na zachodzace tam procesy. Innym przyktadem sa
procesy elektrochemiczne, w ktdrych pojawiajq si¢ migdzyfazowe warstwy elektryczne o
ztozonej strukturze. W tym kontekscie, opracowanie modelu ciggtego rozpuszczalnika
zawierajacego jony wpisuje si¢ w giowny nurt badan teoretycznych. Temu zagadnieniu
poswigcono prace [1], [2] i [4].

Doktor Jacek Dziedzic uczestniczyt w tworzeniu modelu ciagtego rozpuszczalnika
uwzgledniajacego obecnos¢ elektrolitu. Zaproponowany model stanowi uogolnienie
znanego modelu ptynu jondw Boltzmanna. Zgodnie z tym modelem punktowe jony
oddziatuja ze sobg nawzajem tylko w sensie pola sredniego. Rozklady gestosci jonow
zaleza od potencjatu elektrostatycznego w roztworze, rownoczes$nie wplywajac na ten
potencjal. Réwnowage w ukladzie okresla rownanie Poissona-Boltzmanna lub
zlinearyzowane réwnanie Poissona-Boltzmanna (praca [4]).

Uogolnienie tego modelu polegato na uwzglednieniu dodatkowych czynnikéw
zwigzanych z obecnoscia elektrolitu. Przyjeto, ze catkowita liczba jonéw Boltzmanna w
uktadzie moze ulegaé zmianie. Dlatego obliczenia wykonano wielkim zespole
kanonicznym. Zaproponowany wielki potencjat kanoniczny zawieral energig
elektrostatyczng uktadu, czton zwiazany z cisnieniem osmotycznym doskonatego
roztworu jonow Boltzmanna, wkiad entropowy, wkiad zwigzany z potencjatem
chemicznym oraz czton odpychajacy, opisujacy efekt wykluczonej objgtosci.
Najwazniejszym osiagnigciem teoretycznym jest uwzglednienie w obliczeniach: wktadow
energetycznych i entropowych wynikajacych z obecnosci elektrolitu, ekranowania
Debye’a w otwartych warunkach brzegowych oraz wystepowania potencjatu sterycznego.
Ten model réwniez zostat wprowadzony do pakietu ONETEP.

W kolejnych latach dr J. Dziedzic prowadzit badania dotyczace mozliwosci
zastosowania modelu ciaglego rozpuszczalnika uwzgledniajacego obecnos¢ elektrolitu w
badaniach ogniw paliwowych, koncentrujac si¢ na nastgpujacych problemach: (1)
opracowanie fizycznie wiarygodnego modelu dostgpnosci dla elektrolitu; (2) uogdlnienie
modelu z elektrolitem na symulacje w periodycznych warunkach brzegowych; (3)
opracowanie fizycznie spdjnego modelu neutralizacji uktadu w periodycznych warunkach
brzegowych; (4) uogolnienie modelu na sytuacje w ktdrej stafa jest nie liczba elektrondw,
a potencjat elektrody

Brak objetosci jonow Boltzmanna prowadzi do wystgpowania w bezposrednim
otoczeniu czasteczKi rozpuszczonej niefizycznie wysokich wartosci ich stezenia. Jedna z
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metod unikania tego problemu jest dodanie odpychajacego potencjatu pomiedzy
czasteczkg rozpuszczang a elektrolitem, co jest rownowazne wprowadzeniu funkcji
dostepnosci dla elektrolitu, Scisle zwiazanej z przyjetym potencjatem sterycznym. W
pracy [2] zaproponowano funkcje dostgpnosci, w ktorej wykorzystano odpowiednio
wygtadzone potencjaly sztywnych kul. Catkowita dostgpnos¢ jest iloczynem dostepnosci
pochodzacej od kazdego z atomdw. Dobér promienia kazdej z kul ma uzasadnienie
fizyczne: jony elektrolitu sa wykluczane do odlegtosci, ktora zalezy promieni atomow
czasteczki rozpuszczonej oraz od wielkosci czasteczek elektrolitu. Promienie atomow
wyznaczano bezposrednio z gestosci elektronowej, co pozwolito ograniczy¢ liczbe
parametrow modelu. Parametry modelu wyznaczono poprzez dopasowanie obliczonych
wspolczynnikéw aktywnosci roztworéw do danych eksperymentalnych.

W wigkszosci ciagtych modeli elektrolitu stosowano dotychczas otwarte warunki
brzegowe. Sa one odpowiednie do symulacji izolowanych czasteczek. W przypadku,
ogniw paliwowych, pozadana jest jednak mozliwo$¢ zastosowania periodycznych
warunkéw  brzegowych. Umozliwia to modelowanie ukladow w  granicy
termodynamicznej. Przyjecie periodycznych warunkow brzegowych w obecnosci
ciagtego elektrolitu wymaga zapewnienia ciaglosci szeregu funkcji pojawiajacych sie w
wielkim potencjale termodynamicznym. Ponadto, w wyrazeniu na gestosé jondw pojawia
si¢ nadmiarowy potencjat chemiczny, ktéry nie wystepuje w przypadkéw otwartych
warunkow brzegowych. Rozwiazanie tych probleméw przedstawiono w pracy [4].

W modelach bez ciaglego elektrolitu z periodycznymi warunkami brzegowymi,
fadunek uktadow, ktére nie sa elektrycznie obojetne, neutralizuje si¢ za pomoca tta
jednorodnego gazu elektronowego (jellium) o odpowiednio dobranej gestosci tadunku.
Zapewnia to ciagto$¢ potencjatu i stwarza mozliwos¢ rozwiazania rownania Poissona-
Boltzmanna. Zastosowanie tej metody w modelu elektrolitu ciaglego prowadzi do
niefizycznych rozktadéw fadunku i zaburzen energii. Wynika to z globalnego charakteru
neutralizacji technika jellium, podczas gdy w rzeczywistosci neutralizacja ma nature
lokalng. Polega na gromadzeniu si¢ przeciwnie natadowanych jondw elektrolitu w
poblizu natadowanej czasteczki rozpuszczonej, co prowadzi do jej ekranowania.

W pracy [2] opisano nowg metode neutralizacji tadunku uktadu. W uktadzie z
otwartymi warunkami brzegowymi zmiana tadunku czasteczki natadowanej powoduje
przemieszczenie pewnego tadunku do nieskoficzono$ci oraz przesunigciem pewnego
fadunku (o przeciwnym znaku) z nieskoficzonosci do uktadu. W przypadku
periodycznych warunkéw brzegowych, zaproponowana metoda neutralizacji polega
natomiast na odpowiednim dopasowaniu gestosci jonéw Boltzmanna. Zaproponowano
wyrazenie na skorygowang gesto$¢ tadunkéw oraz sposdéb wyznaczania parametrow
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przesunie¢. Wykonano szczegdtows analizg¢ zastosowania tej metody do wybranych
uktadéw, pokazujac jej przewage nad metodami typu “jellium™.

W ostatnim etapie prac przedstawiono opis uktadu, w ktéorym w staly jest
potencjal elektrody [1]. Odpowiada to warunkom kontrolowanego potencjatu
stosowanym w dos$wiadczeniach elektrochemicznych oraz w ogniwach paliwowych.
Obliczenie DFT wykonano w wielkim zespole kanonicznym, minimalizujac funkcjonat
wielkiego potencjatu termodynamicznego. Potencjat ten byt sumg wielkiego potencjatu
termodynamicznego elektronow, czlonu zwigzanego z oddziatywaniami z ciaglym
elektrolitem oraz pozostatych wktadéw pochodzacych od rozpuszczalnika: kawitacji,
energii oddziatywan dyspersyjnych i odpychania Pauliego migdzy substancja
rozpuszczong a rozpuszczalnikiem. Do najwazniejszych wynikdw przedstawionych w
pracy [1] naleza: demonstracja wariacyjnosci metody ze wzgledu na orbitale Kohna-
Shama i ich obsadzenia; wyprowadzenie wyrazen na gradient (wzgledem
zlokalizowanych orbitali NGWF) energii Helmholtza oraz na gradient wielkiego
potencjatu kanonicznego; kalibracja metody w odniesieniu do potencjatu redukcyjnego
stosowanych powszechnie elektrod: standardowej wodorowej i metalicznej litowe;j;
demonstracja stosowalno$ci metody do wyznaczenia pojemnosci rézniczkowej elektrod
grafenowych oraz badania procesu fadowania elektrody grafenowej sprzezonej z
elektroda litowa przy réznych napigciach.

Prace ([5], [9]) dotyczyly udoskonalania metod, w ktorych obliczenia kwantowe
taczone sg z klasycznymi metodami czastek. Spojnos¢ modelu mozna zapewni€ stosujac
odpowiednie potencjaly polaryzowalne. Powszechnie stosowane potencjaly opieraja si¢
na modelu sztywnych tadunkéw punktowych. Natomiast w potencjatach polaryzowalnych
jawnie uwzglednia sie efekty polaryzacji, stosujac w tym celu rézne metody (oscylatory
Drudego, fluktuujace tadunki, indukowane dipole punktowe, i inne).

Dr J. Dziedzic skupial si¢ na obliczeniach, w ktérych metody kwantowe taczono z
klasycznymi  metodami dynamiki molekularnej wykorzystujacymi  potencjaty
polaryzowalne. Stosowat potencjat AMOEBA, ktéry opisuje polaryzacj¢ korzystajac z
tlumionych indukowanych dipoli punktowych, rozszerzajac jednoczesnie opis
elektrostatyki trwatej, uwzgledniajac, oprécz sztywnych tadunkéw punktowych,
multipole do kwadrupoli wiacznie.

Dr Jacek Dziedzic uczestniczyl! w opracowaniu metody potaczenia liniowo
skalujacej sie teorii funkcjonatu gestosci z potencjatami polaryzowalnymi [9]. Metoda ta
opiera sie na sprzg¢zeniu poduktadu QM i polaryzowalnego-MM w sposéb zapewniajacy
wzajemna, samouzgadniana polaryzacj¢ obu poduktadéw. Istote metody stanowi: (1)
uwzglednienie oddziatywan trwatych multipoli podukiadu MM z gestoscia elektronowq i
rdzeniami atomowymi poduktadu QM; (2) uwzglednienie oddzialywan dipoli
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indukowanych poduktadu MM z gestoscig elektronowa i rdzeniami atomowymi
poduktadu QM; (3) uwzglednienie oddziatywan van der Waalsa migdzy poduktadami
QM i MM.

W pracy [9] szczegétowo opisano model, przedstawiono wyrazenia na energig
uktadu QM/MM oraz, wymaganej w procesie minimalizacji energii, pochodnej energii
catkowitej wzgledem jadra gesto$ci. Wazny wkiad w rozwdj metody stanowi
opracowanie sposobu unikania katastrofy polaryzacyjnej polegajacego na wykorzystaniu
w modelu Tholego pewnej reprezentacji pomocniczej poduktadu QM w postaci zbioru
klasycznych, scentrowanych na atomach tadunkéw, dipoli i kwadrupoli punktowych.
Reprezentacje pomocniczg uzyskuje si¢ na drodze rozproszonej analizy multipolowej,
zaproponowanej pierwotnie dla gaussowskich baz funkcyjnych, ktéra uogélniono na
przypadek orbitali zlokalizowanych typu NGWF. Opracowana metoda zostata starannie
przetestowana [9], porownano jg z metodami klasycznymi oraz metodami QM/MM bez
potencjatéw polaryzowalnych. Obliczenia te wykonano dla kilku czasteczek modelowych
w otoczeniu wodnym. Wykazano, ze nowa metoda zapewnia najlepsza doktadnos¢
otrzymywanych wynikow. Podejscie to zostato opisane w pracy przegladowej [8],
po$wigconej zaawansowanym potencjatom stosowanych w symulacjach molekularnych.

Dalsze badania doprowadzity do uogélnienia opracowanego wczesniej modelu [9]
na sytuacje, w ktorej funkcje bazowe NGWF optymalizowane sg in situ [5]. Pozwolito to
znacznie poprawi¢  dokladnos¢  wynikéw. Podstawowa trudno$¢  stanowito
wyprowadzenie réwnania na pochodne wkiadu polaryzacyjnego wzgledem funkcji
NGWF. Wykazano, ze koszt obliczenia zaproponowanego wyrazenia dla jednego atomu
jest staly. Jest to jedyny model typu QM/MM-pol charakteryzujacy si¢ kosztem
obliczeniowym skalujacym si¢ liniowo z rozmiarem podukladu QM. W metodzie
opisanej w pracy [9] przyjeto klasyczny model oddzialywafi van der Waalsa migdzy
poduktadami QM i MM. Oznacza to, ze elektrony w podukladzie QM nie podlegaty
odpychaniu Pauliego ze strony atoméw MM. Prowadzito to do niefizycznego transferu
tadunku. Wade te usunigto w nowym modelu. Uzyskano to wiaczajac do hamiltonianu
elektronowego odpowiedni krotkozasiggowy, jednoelektronowy potencjat odpychajacy
pochodzacy od poduktadu MM. Testowanie metody wykazato jej wysoka doktadnos¢.
Umozliwia ona wykonanie obliczen hybrydowych dla uktadéw o rozmiarach, dawniej
niedostepnych dla tego typu metod teoretycznych (kilka tysiecy atoméw w poduktadzie
kwantowym i kilkadziesiat tysigcy atomoéw w poduktadzie klasycznym).

Przeprowadzone przez dr. Jacka Dziedzica badania zwigzane z taczeniem metod
kwantowych z metodami klasycznymi oraz z z rozwojem liniowo skalujacych si¢ metod
struktury elektronowej zostaty opisane w obszernym artykule [3] poswigconym pakietowi
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obliczeniowemu ONETEP, opublikowanym w specjalnym wydaniu J. Chem. Phys:
“Electronic Structure Software”.

W Autoreferacie dr J. Dziedzic wykazal, ze opracowane modele stanowi¢ moga
punkt wyijscia do dalszych badan, ktérych cele zostaty juz przez Niego jasno okreslone.

Wszystkie prace [1-12] dotycza waznych probleméw naukowych, wnoszg istotny
wkiad w rozwdj metod obliczeniowych. Powstaly we wspdlpracy z cenionymi
specjalistami z tej dziedziny (profesor Chris-Kriton Skylaris oraz profesorowie Teresa i
Martin Head-Gordonowie).

Wysoko oceniam poziom merytoryczny badan prowadzonych przez dr. Jacka
Dziedzica. Cykl habilitacyjny skiada si¢ z wystarczajacej liczby artykutow. Wszystkie
opublikowane zostaty bardzo dobrych czasopismach naukowych, odpowiednio
dobranych, to znaczy takich, w ktorych tradycyjnie publikowane sg prace teoretyczne, co
zapewnia wlasciwy poziom oceny. Sumaryczny wspotczynnik oddziatywania prac z
cyklu habilitacyjnego wynosi 44.896, $redni IF pracy z cyklu to 3.725. Sa to wysokie
parametry naukometryczne.

Uwazam, ze poziom samodzielnosci naukowej kandydata dobrze charakteryzuje
sposob napisania Autoreferatu. Dr J. Dziedzic przedstawit w nim profesjonalny raport z
badan, co potwierdza Jego dojrzato$¢ naukowa. Mam jednak pewien problem ze
stosowana przez Habilitanta polska terminologia, jest tu szereg oczywistych
anglicyzméw. Szczegélnie nie podoba mi si¢ termin “kontynualne”. Dlaczego nie po
prostu “ciagte”? Termin “model ciagly” jest powszechnie uzywany w polskim
pismiennictwie. Ze stosowaniem przez fizykéw kwantowych terminu “przyczynek”
zamiast “wklad” juz sie pogodzitam. Chociaz zgodnie ze stownikiem poprawne]
polszczyzny Witolda Doroszewskiego “przyczynek” to raczej maty wkiad, a przeciez nie
zawsze tak jest.

Dr J. Dziedzic pracowat w wieloosobowych zespotach badawczych. Powstaje,
zatem, problem ustalenia Jego wkladu w powstanie publikacji stanowiacych cykl
habilitacyjnych. Sa to wytacznie prace wieloautorskie. Oto krotka statystyka - liczba
autoréw (liczba prac): 3 (1), 4 (1), 5 (3), 6 3), 7 (2), 20 (1), 36 (1). W przypadku prac
zwiazanych z tworzeniem pakietow obliczeniowych wyjatkowo duza liczba
wspotautorow jest zrozumiata (prace [3], [8]). Zmudna analiza przedstawionych
o$wiadczen pokazuje, ze w zadnej pracy udziat dr. Jacka Dziedzica nie byt dominujacy.
Jednak uwazam ze wkiad ten byt wystarczajaco duzy (szczegélnie w pracach [4], [5], [8],
[9], [11], [12]) by mogty one stanowi¢ podstawe przyznania stopnia naukowego doktora
habilitowanego.
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Ocena dorobku calego naukowego

Dr J. Dziedzic opublikowal dotychczas 33 artykuty naukowe (w tym 5 przed
uzyskaniem stopnia doktora). Wigkszo$¢ z nich dotyczyta udoskonalania hybrydowych
metod obliczeniowych, pél sitowych lub ich zastosowania do wybranych uktadéw. Dr J.
Dziedzic zajmowat sie miedzy innymi nukleacja Li na anodach grafitowych, badaniem
struktury ciektych metali i stopéw, modelowaniem wiasciwosci kopolimerow
stosowanych w fotowoltaice, badaniami dotyczacymi fotokatalizatorow. Swiadczy to o
Jego szerokich zainteresowaniach naukowych. Na uwage zastuguje opublikowanie
artykutu “Effect of Polymerization Statistics on the Electronic Properties of Copolymers
for Organic Photovoltaics The potential of imogolite nanotubes as (co-)photocatalyst: a
linear-scaling density functional theory study” w czasopismie o bardzo wysokim
wspoiczynniku oddziatywania - Advanced Science (IF = 16,806).

Niestety, w dostarczonych materiatach dr J. Dziedzic nie przedstawit wiasnego
(choéby bardzo krétkiego) opisu badan, ktorych wyniki nie zostaly wigczone do cyklu
habilitacyjnego lub nie byly z nim $cisle powiazane.

Sumaryczny wspdtczynnik oddzialywania wszystkich prac dr J. Dziedzica
wynosi: 144.53. Prace te byty cytowane 503 razy (433 razy z pominigciem autocytowarn).
Jego Indeks Hirscha wynosi # = 14 (Web of Science). Od momentu uzyskania stopnia
doktora, pan Jacek Dziedzic wyraznie wzbogacit swoj dorobek naukowy.

Habilitant uczestniczyl w 31 konferencjach naukowych, gdzie 22 razy
prezentowat swoje wyniki w formie wyktadow, wyglosil tez 1 wyklad na zaproszenie
(252nd ACS National Meeting, Filadelfia). Byt cztonkiem komitetéw organizacyjnych 3
miedzynarodowych konferencji odbywajacych si¢ w Gdansku.

Prowadzit badania w ramach 14 grantéw. Byly to gléwnie projekty finansowane
przez o$rodki zagraniczne. Pelnit w nich funkcje wykonawcy lub wspoétbadacza.
Kierowat 1 grantem finansowanym przez MNiSW .

Byt recenzentem w 6 czasopismach naukowych, dla ktérych wykonat 21 recenzji.
Potwierdza to Jego “rozpoznawalnos¢” w srodowisku naukowym.

Dr Jacek Dziedzic odbyl 2 dlugoterminowe staze naukowe w University of
Southampton w Wielkiej Brytanii. Wczesniej, trzykrotnie byt na krotkich stazach w
Universita di Camerino, Dipartamento di Matematica e Fisica we Wloszech.

Na podkreslenie zastuguje wspolpraca dr J. Dziedzica z wieloma naukowcami z
bardzo dobrych zagranicznych osrodkéw naukowych. Ma z nimi wspdlne publikacje.
Tego typu droga rozwoju naukowego pozwala na zdobywanie cennych doswiadczen,
dajac dobre podstawy dalszej pracy badawcze;j.
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Podsumowujac, dorobek naukowy dr J. Dziedzica obejmuje rézne zagadnienia z
zakresu fizyki teoretycznej i jest bardzo wartosciowy merytorycznie.

Ocena dzialalnos$ci dydaktycznej, organizacyjnej i popularyzatorskiej

Dr Jacek Dziedzic ma duzy dorobek dydaktyczny. Opracowal i wygtosit 11
wyktadow. Ponadto przygotowywal i prowadzil ¢wiczenia rachunkowe, pracownie
komputerowe oraz seminaria. Byl promotorem 1 pracy inzynierskiej, 3 prac
magisterskich, recenzowat prace dyplomowe. Prowadzit takze zajgcia poza Politechnika
Gdanska w ramach projektu UE Lifelong Learning Programme 2007-2013.

Habilitant nie petnit zadnych funkcji w strukturach Uczelni, ktére sg zwiazane z
typowymi obowiazkami organizacyjnymi. Niemniej, podejmowal takie prace w trakcie
staran o finansowanie badan oraz realizacji zaakceptowanych projektow.
Wspotorganizowal warsztaty poswigcone technice ONETEP, w réznych miastach w
Wielkiej Brytanii, przyczyniajac si¢ do popularyzowania tej metody.

Whniosek

Biorac pod uwagg scharakteryzowane powyzej osiagnigcia naukowe dr. inz Jacka
Dziedzica stwierdzam, ze odpowiadaja one wymaganiom stawianym osobom biegajacym
sie o nadanie stopnia doktora habilitowanego, okreslonym w art. 219, ust. 1, pkt. 2 i 3
ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2021 r.
poz. 478, z pdzn. zm.). Wnosze¢ zatem o dopuszczenie dr. Jacka Dziedzica do dalszych
etapow przewodu habilitacyjnego.
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Prof. dr hab. Matgorzata Boréwko



