DZIEKANAT WYDZIALU FIZYKI TECHNICZNE]
I MATEMATYKI STOSQWANE]

Wplynelo dnia 2022 -06' 2 1

DEPARTMEN[" OF THEORETICAL CHEMISTRY
FACULTY OF CHEMISTRY

Prof. dr hab. Stefan Sokolowski
stefan.sokolowski@gmail.com

stefan.sokolowski@mail.umcs.pl
https://orcid.org/0000-0003-0580-5214

PU/10510/2022 N )
Data:2022-06-20 8 czerwiec 2022

Recenzja osiggnigcia naukowego “Rozwéj metod obliczeniowych struktury elektronowej
w kierunku polaczenia z metodami klasycznymi” oraz dorobku naukowego, aktywnosci

dydaktycznej i organizacyjnej dr. inz. Jacka Dziedzica

Informacje wstepne.

Dr inz. Jacek Dziedzic obronit prace doktorska z zakresu fizyki na Wydziale Fizyki Technicz-
nej i Matematyki Stosowane] Politechniki Gdariskiej w roku 2009. Tytut jego rozprawy brzmiat "Kla-
syczno-kwantowe obliczenia nanomechanicznych wiasciwoéci metali”, a jej promotorem byt prof. dr
hab. Jarostaw Rybicki. Z tego co mi wiadome, Kandydat nie ubiegat sie uprzednio o nadanie stopnia

naukowego doktora habilitowanego.

Informacje o przebiegu pracy naukowo-zawodowej.

Zgodnie z przedstawionymi mi informacjami Kandydat ukoriczy} studia na Wydziale Fizyki
Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdaniskiej w roku 2002. W roku 2004 rozpoczat
na tym wydziale prace jaki asystent i pracowal na tym stanowisku do obrony pracy doktorskiej w
roku 2009. Po otrzymaniem stypendium po doktoracie, w latach 2009-2012, przebywa na Uniwersy-
tecie Southampton. W latach 2012-2015 zatrudniony byt jako adiunkt na Wydziale Fizyki Technicz-
nej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej. Kolejny wyjazd naukowy, ponownie do Uni-
wersytetu Southampton, miat miejsce w latach 2015-2017. Po powrocie do Gdariska objal ponownie
stanowisko adiunkta i pracuje na nim do dzisiaj. Ponadto, przed uzyskaniem stopnia doktora, prze-

bywat na 3 krétkich stazach we Wioszech (Universita di Camerino).

Dorobek naukowy i dane naukowometryczne.
Kandydat opublikowat tacznie 33 prace naukowe (5 przed doktoratem), wszystkie w dobrych
pismach naukowych. Laczny Impact Factor Jego prac wynosi (z doktadnoscia do dwdch miejsc po

przecinku!) 144,53 (w tym 15,67 dla prac przed uzyskaniem stopnia doktora). Sumaryczna liczba

1



punktéw ministerialnych (cokolwiek one oznaczajg) to 35‘60 (380‘prze‘d ﬁzyskaniem stopnia dokto-
ra). W literaturze naukowej prace dra inz. Jacka Dziedzica byly cytowane (bez autocytowan) 433
razy. Jego indeks Hirscha wynosi 14. - '

Dr inz. Jacek Dziedzic uczestniczyl w 31 miedzynarodowych konferencjach naukowych,
podczas ktérych wyglosit szereg wykladéw (jeden wyklad na zaproszenie organizatoréw). Byt
czlonkiem komitetu organizacyjnego trzech konferencji naukowych. Jest czlonkiem Amerykanskiego
Towarzystwa Chemicznego. By} tez recenzentem 21 prac przestanych do publikacji w pismach na-
ukowych (nieustannie zazdroszcze checi naukowcom, ktérzy rejestrujg swa swa aktywnosci na tym
polu).

Kandydat bral (Iub nadal bierze) udziat w realizacji 14 grantéw naukowych. Fundusze na po-
lowe z nich pochodzily ze Zrédet zagranicznych, jednak kierowat tylko jednym z nich, zas w pozo-
stalych byl wykonawca. Mozna wiec przypuszczad, ze przedkiada on role naukowca-wykonawcy
nad role kierownika-administratora. Nie widze w tym nic ztego, sam podobnie postgpowatem.

Podsumowujac krétko ten punkt oceny: liczby publikacji i wykladow konferencyjnych uwa-
zam za rozsadnie wysokie. Na podstawie mojego do$wiadczenia i pordwnania ze znanymi mi kandy-
datami do stopnia doktora habilitowanego, oceniam liczbe cytowan oraz indeks Hirscha jako wyzsze

od Srednich.

Ocena osiggniecia naukowego "Rozw6j metod obliczeniowych struktury elektronowej w
kierunku polgczenia z metodami klasycznymi”

Tytu} osiagniecia naukowego i cele badar podane w Autoreferacie wskazujg, ze przedmiotem
badafi byl rozw6j metod obliczeniowych kwantowo-mechanicznej teorii funkcjonatu gestosci,
opracowanie metod lgczacych mechanike kwantowa z klasyczna mechanika molekularng oraz
wlqczenie opracowanych teorii do istniejacych pakietéw obliczeniowych, nie za$ szczegGlowe
zbadanie wybranych proceséw i uktadéw fizykochemicznych ani tez opis nowych zjawisk.

W sklad cyklu habilitacyjnego wchodzi 12 publikacji, powstalych w latach 2011-2021.
Wszystkie prace zgloszone przez Kandydata sa wieloautorskie - liczba autoréw jest wigksza
(czasami znacznie) od trzech. Niestety, ktopotliwe bylo odszukiwanie tekstéw przytoczonych w
,Autoreferacie” publikacji, bowiem przestane mi pliki ponumerowane zostaly chronologicznie, a nie
w kolejnosci ich cytowania.

W rozdziale "Autoreferatu”, zatytutowanym "Cel badan naukowych" Kandydat zestawit liste
szesciu szczegdlowych celéw naukowych. Opis realizacji wyznaczonych celéw zawarty zostat w
rozdzialach czwartym i pigtym, cho¢ tytuly kolejnych podrozdzialéw sg dos¢ luzno zwigzane ze
zdefiniowanymi celami szczegdtowymi.

Rozdzial czwarty ,Autoreferatu”, zatytutowany "Model QM/continuuum" omawia wyniki



publikacji [1-8] (podaje numery prac zgodnie z bibliografig, strony 49-56). Ponadto znajduja sie w
nim odno$niki do dwéch raportéw technicznych [45,46], przy czym drugi dokument,
http://www.archer.ac.uk/community/eCSE/eCSE01-004/eCSE01-%20004.php, nie istnieje juz na
serwerze ARCHER.

W obliczeniach dla ukladéw zawierajacych duza liczbe atoméw ich pelny kwantowo-
mechaniczny opis jest niemozliwy. Dlatego tez obliczenia te przeprowadza sie tylko dla pewnej
czesci ukladuy, a do pozostatej stosowane sa metody klasyczne. Podejscie takie nazwane jest "opisem
hybrydowym".

W przypadku badania solwacji czasteczek w ramach modeli hybrydowych substancja
rozpuszczana umieszczona byla we wnece dielektrycznej, zas otaczajacy wneke rozpuszczalnik
traktowany by¢ moze jako osrodek ciagly, charakteryzowany okreslona warto$cig przenikalnosci
dielektrycznej. W prostym modelu przenikalno$¢ elektryczna wewnatrz wneki wynosi 1, za$ poza
wneka jest taka, jak w rozpuszczalniku objetosciowym. Oczywiscie, bardzo istotnym jest okreslenie
ksztaltu i rozmiaréw wneki, co wymaga uzycia szeregu parametrow i moze byC ucigzliwe w
obliczeniach. Wybdr geometrii wneki i parametréw wneke te definiujacych moze w istotny sposéb
wplywaja na otrzymany wynik energii solwacji.

Alternatywne podejScie to zdefiniowanie funkcji w sposéb ciagly opisujgcej zmiany
przenikalnosci dielektrycznej. Argumentem funkcji szeroko stosowanej w literaturze, a
zaproponowanej przez Fatteberta i Gygiego jest gestos¢ elektronowa. Ponadto funkcja ta posiada
tylko dwa parametry. Posta¢ analityczna tej funkcji ulatwia wyznaczenie przenikalnosci
dielektrycznej poprzez rozwiazywanie réwnania Poissona na siatce tréjwymiarowej. Nalezy jednak
podkresli¢, Zze wprowadzenie przestrzennie zmiennej zaleznos$ci przenikalnosci elektrycznej od
gestosci elektronowej powoduje pojawienie sie dodatkowego wkladu do pochodnej funkcjonalnej
energii elektronowej po gestosci.

Funkcja opisujaca zmiany przenikalnosci dielektrycznej od gestosci elektronowej powinna
zawiera¢ minimalng ilo$¢ parametréw, wéwczas méwimy o tzw. "minimal parameter solvent model".
Uzycie dwoch parametréw w funkcji Fatteberta i Gygiego spelnia warunek ,,minimalno$ci”. Stosujac
,model minimalny” (akronim MPSM w ,,Autoreferacie”), w pracy [1] zaproponowano nowa metode
wyznaczania energii solwacji w ramach modelu hybrydowego z niejawnym rozpuszczalnikiem,
przeprowadzajac obliczenia struktury elektronowej w sposéb samouzgodniony. Nowe elementy
dotyczyly zaréwno sposobu definiowania "wneki dielektrycznej", rozwigzywania réwnania Poissona,
wprowadzenia odpowiednich warunkéw brzegowych oraz odpowiednich poprawek do oddziatywan
dyspersyjno-odpychajacych. Prace [2] traktuje jako kontynuacje pracy poprzedniej, jest ona
demonstracja zastosowania wyprowadzonych metod do opisu konkretnych ukladéw. W

szczegblnosci przedyskutowane zostato wyznaczenie takich parametréw obliczent numerycznych jak
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promienie rozmycia jonéw, rzad rozwigzania réwnania Poissona, promien lokalizacji orbitali
Wanniera czy tez rozmiar blokéw stosowanych do okre$lenia warunkéw brzegowych. Dla
wybranego biatka (lizozymu) wyznaczono energie swobodna solwatacji oraz energie wigzania
ligandéw z biatkiem w prézni i w obecno$ci rozpuszczalnika. Prace [1] i [2] spotkaly sie ze sporym
odzewem: pierwsza cytowana byla w literaturze 59, zas druga — 31 razy.

W kolejnej pracy [3] zastosowano metody wczesniej opracowane w publikacjach [1] i [2] do
badania powstawania wiazania biatko-ligand i do wyznaczenia energii wigzania kolejnych wybranych
o$miu ligandéw aromatycznych z biatkiem. Celem badan bylo tez wykazanie, ze wyprowadzone
metody zastosowane by¢ mogaq do opisu naprawde duzych ukladéw. Dokladniej méwigc rozwazano
pojedyncza czastke biatka, zbudowang z ok. 2600 atoméw w niejawnym rozpuszczalniku.
Poczatkowo przeprowadzano symulacje przy pomocy klasycznej dynamiki molekularnej (pakiet
AMBER z odpowiednim polem silowym). Symulacje prowadzono naprzemiennie w zespole
kanonicznym i izobaryczno-izotermicznym. Po osiggnieciu réwnowagi w ukladzie zebrano 50
konfiguracji, kazda rejestrowano po przeprowadzeniu takiej samej liczby krokéw czasowych
symulacji. Konfiguracje te byly danymi wejSciowymi do obliczenn kwantowo-mechanicznych,
wykonanych przy pomocy pakietu ONETEP.

Stosujac zaproponowang metode autorzy pracy [3] przewidzieli poprawnie, ktory z ligandow
nie wiaze sie z badanym biatkiem, dla pozostalych ligandéw poprawnie ocenili energig wigzanl.
Dodatkowo, zastosowana metoda pozwolila na identyfikacje i ominiecie trudno$ci wynikajacej z
wystepowania wewnatrz biatka regionu niedostepnego dla rozpuszczalnika.

Prace [3] znajduje bardzo interesujgcq. Jednak pewnych jej fragmentéw dotyczacych sposobu
prowadzenia obliczeni nie rozumiem. Dla przyktadu: czemu symulacje przeprowadzamy w taki, a nie
inny sposdb, czemu uzywamy termostatu Langewina? Wyobrazam sobie, ze "ogrzewanie" i
"chlodzenie" uktadu miato na celu relaksacje uktadu, zas przechodzenie od zespotu kanonicznego to
izobaryczno-izotemicznego — uzyskanie odpowiedniej gestosci, odpowiadajacej warunkom
laboratoryjnym. Ale czy na pewno czas symulacji (ilos¢ krokéw czasowych) w kolejnych etapach
byt odpowiedni? Wiecej: czy na pewno uklad osiggnal stan réwnowagi? Jakie kryterium na
osiggniecie stanu réwnowagi przyjeto? Czy czas, jaki mijal pomiedzy rejestrowaniem kolejnych
konfiguracji w dynamice molekularnej byl wystarczajacy, aby konfiguracje te byly statystycznie
niezalezne? Najprawdopodobniej pytania moje wynikaja z mojego braku szczegélowej wiedzy na
temat standardéw prowadzenia obliczen dla ukladéw, w ktérych metoda klasycznej dynamiki
molekularnej i metody mechaniki kwantowej sa faczone.

Obliczenia testowe obliczenia energii wzbudzenia szeregu niewielkich czasteczek
rozpuszczonych w réznych rozpuszczalnikach przedstawiono w pracy [4]. Jak autorzy podkreslili,

wybér czasteczek o niewielkich rozmiarach spowodowany byt szybkim wzrostem nakladéw
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obliczeniowych wraz z wielkoscia czasteczek.

Praca [5], przedstawiona w rozdziale 4.4 "Autoreferatu", stanowi podsumowanie badan
Kandydata nad modelem minimalnym z niejawnym rozpuszczalnikiem. Omawia ona szczegélowo
metody kwantowo-mechaniczne i numeryczne, ktére opisywane byly w literaturze do momentu
opublikowania tej pracy (a wiec do roku 2018). Przedstawiono w niej rowniez testy wydajnoSci
obliczeniowej poszczegdlnych metod. Zainteresowany czytelnik znajdzie w niej wskazéwki odno$nie
wyboru metod obliczen dla interesujacego go ukladu.

Rozdzialy 4.5 i 4.6 "Autoreferatu" przedstawiaja metody badania i oméwienie uzyskanych
wynikéw dla uktadéw, w ktérych oprécz substancji rozpuszczonej obecny jest réwniez elektrolit.
Takimi ukladami jest wiekszo$¢ ukladéw biologicznych, w ktérych jony moga decydowac o
charakterze zachodzacych proceséw. Roéwniez w ukladach elektrochemicznych zawierajacych
elektrody (powierzchnie) uwzglednienie w sposéb jawny obecnosci jonéw jest niezbedne do opisu
podwdéjnej warstwy elektrycznej. Podobnie jak w pracach poprzednich rozpuszczalnik traktowany
byl w sposéb niejawny. Wyniki oryginalnych badania opublikowano w pracach [6-8].
Wyprowadzone metody obliczeniowe zaimplementowano w pakiecie numerycznym ONETEP.

Uwzglednienie obecnosci elektrolitu w ukladzie powoduje konieczno$¢ wprowadzenia
dodatkowych wkladéw energetycznych i entropowych do odpowiedniego potencjalu
termodynamicznego. Poniewaz rozwazany model dopuszczal zmiane iloSci jonéw elektrolitu,
obliczenia przeprowadzono w wielkim zespole kanonicznym. Innym problem byla kwestia
uwzglednienia objetodci czasteczek i jondéw (tj. uwzglednienie efektéw ,,wykluczenia objetosci”). W
modelu Boltzmanna jony sa punktami. Poprawka na skorniczone rozmiary jonéw wprowadzona jest
przy pomocy tak zwanej ,,funkcji dostepnosci dla elektrolitu”, i odpowiedniego wktadu do wielkiego
potencjalu kanonicznego. Funkcja dostepnosci z kolei zdefiniowana jest przy pomocy funkgji bledu.
W moim rozumieniu jony sa wiec ,miekkie”. W , Autoreferacie” znajduje objasnienie, ze wybodr
funkcji dostepnosci jest wynikiem kompromisu: ,,odsuniecie” jonéw od czasteczki rozpuszczonej nie
powinno by¢ zbyt ani male, ani zbyt duze. Ale w zadnej z prac (réwniez w cytowanych pracach
innych autoréw) nie zostalo podane uzasadnienie wyboru postaci analitycznej funkcji dostepnosci.
Model uwzgledniajacy niezerowa objeto$¢ elektrolitu réwniez zostal zaimplementowany przez
Kandydata w pakiecie obliczeniowym ONETEP.

Przeprowadzenie obliczei wymaga zalozenia odpowiednich warunkéw brzegowych. Do
opisu ukladéw objetoSciowych obliczenia moga by¢ wykonane stosujac otwarte lub periodyczne
warunki brzegowe. Natomiast w przypadku opisu (do$wiadczalnie badanych) ukladow
elektrochemicznych (jondw w obecnos¢ elektrody/powierzchni) to periodyczne warunki brzegowe
wydaja sie by¢ wlasciwe. Mozna jednak postawié¢ pytanie czy, w przypadku rozwazania jonéw w

poblizu elektrody, nalezy wprowadza¢ periodyczne warunki brzegowe w trzech, czy jedynie w
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dwéch, stycznych do powierzchni elektrody wymiarach. W taki sposéb postepuje si¢ prowadzac
obliczenia w ramach klasycznej termodynamiki statystycznej.

Dyskutowano réwniez kwestie zwigzane z elektroneutralnoscig badanych ukladéw. Problem
ten jest réwniez posrednio zwigzany z definiowaniem funkcji termodynamicznych (w szczegdlnosci
potencjalu chemicznego jonéw). Dla rozwigzania problemu elektroneutralnosci w literaturze
zaproponowano koncept ,,jellium”. Idea ta wprowadzone zostala przez Hohenberga, Kohna i Shama
do opisu roztworéw elektrolitéw w poblizu metalicznych elektrod w latach 60 ubieglego wieku i
byla nastepnie rozwijana przez wielu autoréw. Dr inz. Jacek Dziedzic dla periodycznych warunkow
brzegowych przedstawit metode polegajaca na odpowiednim dostosowaniu gestosci jonow
Boltzmanna. Zaproponowane zostato odpowiednie wyrazenie na skorygowang gestos¢ tadunkow.
Wykonane dla wybranych ukladéw obliczenia wykazaly, ze nowe metody prowadza do znacznie
lepszych wynikéw niz dotychczas stosowane.

Prace [6-8] sa oczywiécie wazne dla rozwoju badai ukladéw zawierajacych jony przy
pomocy metod mechaniki kwantowe]j. Postrzegam je jako prace majace gtéwnie na celu tworzenie
nowych narzedzi i ich implementacje w istniejacych pakietach obliczeniowych. Mozna jednak
oczekiwaé, ze w przyszlosci znajda one szersze zastosowanie w badaniach poznawczych, ktérych
celem bedzie przedstawienie opisu rzeczywistych uktadéw biologicznych i elektrochemicznych oraz
padanie przemian w nich zachodzacych.

Rozdziat 5 ,Autoreferatu” pos$wiecony jest oméwieniu prac [9-11]. Prace te dotycza
polaczenia metod kwantowej teorii funkcjonatu gestosci z klasycznymi metodami dynamiki czastek
przy wykorzystaniu potencjaléw polaryzowalnych. Typowym przykladem moga byc uklady
zawierajace czasteczki wody. Wybér energii potencjalnej dla czasteczek wody jest czgsto kluczowym
pierwszym krokiem do wyprowadzenia pola sit, ktére mogloby by¢ nastgpnie stosowane w opisie
ukladéw, w ktérych woda jest rozpuszczalnikiem. Oddzialywania (i réwnowaga miedzy nimi)
rozpuszczalnik-rozpuszczalnik, rozpuszczalnik-substancja rozpuszczona i substancja rozpuszczona-
substancja rozpuszczona odgrywaja kluczowg role w przewidywaniu zachowaniu sig substangji
rozpuszczonej i mozliwych przemianach strukturalnych w ukladzie, zachodzacych zaréwno w
ramach jednej czastki — makroczastki, jak i wielu czastek -klasteryzacja, micelizacja, itp.

Istnieje wiele modeli polaryzowalnych pél sitowych, wykorzystywanych w termodynamice
statystycznej, a w szczegélno$ci w symulacjach komputerowych. Model AMOEBA (Atomic
Multipole Optimized Energetics for Biomolecular Applicationsforce) jest jednym z nich. Model ten
uwzglednia polaryzacje przy wykorzystaniu thumionych indukowanych dipoli punktowych i
rozszerza opis elektrostatyki trwalej. Ponadto, oprécz sztywnych ladunkéw punktowych, wzigta jest
pod uwage obecno$¢ multipoli (do kwadrupoli wigcznie).

W pracy [9] (opisanej w rozdziale 5.1 ,Autoreferatu”) zastosowana zostala metoda



modelowania, laczaca ze sobg metody kwantowe (dla wydzielonego matego podukladu) z metodami
molekularnej mechaniki klasycznej (dla pozostatej czeSci uktadu). Poduklad drugi jest dla pierwszego
»otoczeniem”. Oddzialywania podukiadu kwantowego z ,,otoczeniem” opisane zostaly przy pomocy
pola sit AMOEBA, a oba wydzielone poduktady wzajemnie sie polaryzowaty. Uwzgledniono réwniez
oddzialywania van der Waalsa pomiedzy podukladami kwantowym i klasycznym. W konsekwencji
wyprowadzono wyrazenia opisujagce Hamiltonian ukladu i przeprowadzono jego minimalizacje
stosujgc metody gradientowe. Sama procedura wyznaczania oddzialywania byla skomplikowana i
wyznaczenie energii oddzialtywan substancji rozpuszczonej z rozpuszczalnikiem (woda) wymagato
zastosowania zaawansowanych metod numerycznych. Badano nastepujace modelowe: czasteczki
nienaladowane, takie jak mentol, difenyl-hydramina, 2-chloro-4-hydroksy-3,5-dimetoksy-
benzoaldehyd oraz amoniak; oraz modelowe jony: amonowy i cyjankowy. Przeprowadzono
obliczenia energii wiazania rozpuszczonych czasteczki z rozpuszczalnikiem (wodg). Za punkt
odniesienia postuzyly obliczenia kwantowe teorii funkcjonatu gestosci.

Opracowane w pracy [9] podejscie zostalo réwniez oméwione w pracy przegladowej
poswieconej zastosowaniu zaawansowanych potencjaléw w symulacji molekularnych [10]. W tej
ostatniej pracy podsumowano wyniki badani jednego z projektéw naukowych realizowanych przez
Kandydata.

Jak stwierdza Kandydat na poczatku rozdzialu 5.2 ,,Autoreferatu”, model zaproponowany w
pracy [9] posiadal pewne wady, w szczegdlnoséci nie pozwalat na optymalizacje uzytych funkcji
bazowych in situ, a tylko jadra gestosci. Ponadto konieczne stalo sie wprowadzenie dodatkowej
poprawki na tzw. blad penetracji fadunku. Praca [11] usuwa oba niedociagniecia wczesniejszej teorii.

Ostatnia z prac wiaczonych do ,Osiggniecia” [12] omawia rozliczne zalety pakietu
obliczeniowego ONETEP, opartego na (skalowanej liniowo wraz z rozmiarem uktadu) kwantowo-
mechanicznej teorii funkcjonatlu gestosci. Udzial w powstaniu tej pracy (podobnie jak tez
weczesniejszej publikacji [11]) mialo bardzo wielu autoréw. Publikacja ta przypomina mi raport
techniczny, na podstawie lektury ktérego czytelnik moze podjaé decyzje o zastosowaniu pakietu
ONETP we wlasnej pracy badawczej. Zgodnie z proponowang wersja teorii funkcjonatu gestosci
energia ukladu jest obliczana z macierzy gestosSci, zas macierz gestosci jest zbudowana ze
zlokalizowanych przestrzennie orbitali opisanych nieortogonalnymi uogdlnionymi funkcjami
Wanniera. Dzieki lokalizacji mozliwe jest przeprowadzenie obliczenn dla ukladéw zawierajacych
tysigce atomow i, w przeciwienistwie do wielu innych metod, czas obliczen skaluje sie liniowo wraz z
liczbg atomow.

Jak zrozumialem, pakiet ONETP moze by¢ zastosowany w programach symulacji metoda
dynamiki molekularnej. W klasycznej dynamice molekularnej sily dzialajagce pomiedzy atomami

(grupami atomow, ,centrami energetycznymi”) s obliczane stosujac empiryczne wyrazenia dla
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funkcji energii potencjalnej. Zazwyczaj energie te opisane s przy pomocy prostych funkgji
wektoréw polozeri jader atoméw (najczeéciej pary, wprowadzajac zlozenie addytywnosci energii
par), co zdecydowanie przyspiesza obliczenia, ulatwia ich paralelizacje, a wigc umozliwia badanie
naprawde bardzo duzych ukladéw. Jednak w klasycznej dynamice molekularnej empiryczne funkcje
energii potencjalnej, ktére zostaly wyznaczone dla wybranego ukladu, nie zawsze moga byc
przenoszone na inne uklady. Ponadto, w klasycznej dynamice molekularnej elektrony nie sq w
sposéb jawny obecne (efekty ,ich istnienia” sq zawarte w stalych empirycznych funkeji energii
potencjalnej), a zatem wiaéciwosci elektronowe ukladow (gestos¢ elektronowa, istnienie rodnikéw,
itp.) nie moga by¢ wyznaczone.

Dla przezwyciezenia powyiszych wad klasycznej dynamiki molekularnej, uciekamy sie
whaénie do polaczenia metod mechaniki kwantowej i dynamiki molekularnej. W takim przypadku (tj.
metod ab initio), sity dziatajace na jadra atomowe sg obliczane podczas kolejnych krokéw czasowych
(,w locie”), wyznaczajac dla kazdej konfiguracji ukladu energie potencjalng z analizy struktury
elektronowej uktadu. Oczywiscie, dokladno$¢ zastosowanej metody ab initio jest ograniczona
dokladnoscig uzytej metody opisu struktury elektronowej. Metoda ta powinna by¢ mozliwie wysoce
wydajna obliczeniowo. Pakiet ONETEP zdaje si¢ spetnia¢ oczekiwania zaréwno co do szybkosci jak
i dokladnoéci obliczeri. Dlatego wyniki prac Kandydata moga przyczyni¢ sie do rozwoju metod ab
initio w dynamice molekularnej. Niemniej jednak moje nawyki, wynikajace z prawie wylacznego
stosowania metod klasycznej termodynamiki statystycznej podsuwaja mi pytanie czy w przypadku
wiekszoéci ukladéw w ktérych badamy zjawiska fizyczne, metody “ab initio” warte sg stosowania?
Czy tez wiecej informacii (np. na temat samoorganizacji, zmian strukturalnych, przemian fazowych)
nie uzyskamy przy pomocy metod klasycznych? Przynajmniej na istniejacym etaple rozwoju
komputerdw.

Zamiast podsumowania pozwole sobie na osobisty refleksje, jaka nasuneta mi si¢ przy
czytaniu prac Kandydata, dotyczacych badari uktadéw elektrochemicznych. Istnieje bardzo bogata
literatura, oparta na klasycznej termodynamice statystycznej na temat opisu struktury i wiasciwosci
termodynamicznych jonéw w poblizu ciat stalych (elektrod). Badano szereg zjawisk (ot, przermiany
fazowe, samoorganizacja, role jonéw w zwilzaniu powierzchni, superkondensatory, zjawisko
,overcrowding” - nie znam terminu polskiego, itp.). Stosowano rézne metody opisu takich uktadow:
symulacje komputerowe, réwnania catkowe rzedu pierwszego i drugiego oparte na réwnaniu
Ornsteina-Zernike, czy w koricu klasyczne teorie funkcjonatu gestosci. Badano réwniez uklady
koloidalne i biologiczne. Zadna w tych prac nie byla (nie zauwazylem, aby byla; co prawda nie
przeczytatem ogromnej wiekszosci tych publikacji) cytowana przez autoréw zajmujacych si¢ opisem
podobnych ukladéw metodami kwantowymi. Analogicznie, autorzy prac stosujgcych metody

klasyczne zazwyczaj nie cytuja prac opartych na kwantowo-mechanicznej teorii funkcjonatu
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gestosci, a jedli juz cytuja, to w celu poprawienia badZ wprowadzenia odpowiednich klasycznych pét
sitowych. Nastgpilo wytworzenie sie ,,baniek naukowych”. Naukowcy pracujacy przy pomocy metod
klasycznych nie znajg, lub znaja w ograniczonym zakresie metody i teorie stosowane przez
»kwantowcéw”, i na odwrét. Nie jest to sytuacja zdrowa. Zdaje sie by¢ ona wynikiem pogoni za

,mierzalnymi osiggnieciami”, a nie za wiedza.

Osiagniecia dydaktyczne i organizacyjne.

Dr inz. Jacek Dziedzic by}l promotorem jednej inzynierskiej oraz trzech prac magisterskich.
Recenzowat tez liczne prace dyplomowe studentéw. Opracowal i prowadzit wiele wykladéw
specjalistycznych (réwniez w jezyku angielskim) dla studentéw Politechniki Gdanskiej. Oprécz tego
prowadzit inne zajecia: ¢wiczenia rachunkowe, laboratoria i seminarium. Wyktadal tez poza
Politechnika Gdariska. Byly to zajecia organizowane w ramach projektu UE "Lifelong Learning
Programme". Znalazlem réwniez w Internecie przyklady materialtéw dydaktycznych,

przygotowanych przez Kandydata, np. https://docplayer.pl/71693977-Algorytmy-rozproszone.html.

Uwazam dorobek dydaktyczny za wazny element oceny kandydata do stopnia doktora
habilitowanego. Naukowiec musi przekazywa¢ swa wiedze mlodym ludziom. Dorobek dra inz.
Jacka Dziedzica w tej dziedzinie jest spory, nawet jesli wzia¢ pod uwage brak pelnej informacji o

okresie czasu i wymiarze w jakim zajecia te byly przeprowadzone.

Osiagniecia organizacyjne.
Dr inz. J. Dziedzic nie pelil Zadnej oficjalnej funkcji na Politechnice Gdanskiej. Byl
kierownikiem jednego projektu naukowego. Bral udzial w pracach trzech komitetéw

organizacyjnych konferencji naukowych. Jest czlonkiem Amerykanskiego Towarzystwa Naukowego.

Podsumowanie

Na poczatku ,Autoreferatu” dr inz. J. Dziedzic jasno okreslit swoje cele badawcze. W
kolejnych rozdzialach wykazal, ze cele te zostaly zrealizowane. Wskazat tez mozliwe kierunki
dalszych badan. Wszystkie prace na ktérych oparty zostat ,Autoreferat” dotyczyly waznych
probleméw naukowych i opublikowane zostaly w wiodacych pismach naukowych, dobrze dobranych
ze wzgledu na tematyke prac. Opublikowane przez dra inz. Jacka Dziedzica prace §wiadcza o jego
glebokiej znajomo$ci metod mechaniki kwantowej, metod numerycznych oraz o umiejetno$ci
tworzenia skomplikowanych programéw numerycznych. Potrafi tez przekazywaé swa wiedze
studentom.

Wspélautorami jego prac byli znani specjaliSci. Jednak oparcie ,,Osiggniecia” na pracach

wylacznie wieloautorskich moze stawia¢ pytanie o udzial Kandydata w ich powstawaniu. Co prawda
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zalaczone zostaly oéwiadczenia wspélautoréw o ich roli odegranej przy powstaniu kazdej pracy,
jednak analiza tych o$wiadczen jest uciazliwa. Na podstawie przestanej mi dokumentacji potrafig
jedynie stwierdzi¢, ze w ponad 5 pracach rola dra inz. Jacka Dziedzica byla bardzo duza. Biorac tez
pod uwage profesjonalnie napisany ,Autoreferat” (cho¢ niektére terminy, np. ,kontynualny” czy
,»przyczynek”, mimo $wiadomosci ich istnienia w polskiej literaturze naukowej, drazniq moje uszy),
osiggniecia naukowe, dydaktyczne i organizacyjne oraz (jakzeby inaczej, skoro ustawodawca
nakazuje) wskazniki naukowometryczne oceniam, ze dr inz. Jacek Dziedzic zastluguje na stopien
naukowy doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauk

fizycznych.

Whiosek formalny.

Biorac pod uwage argumenty podane wyzej, stwierdzam ze osiggniecia naukowe, dydaktyczne i
organizacyjne dr. inz Jacka Dziedzica odpowiadaja wymaganiom stawianym osobom ubiegajacym sig
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 pdin. zm.).

Whnosze zatem o dopuszczenie dr. Jacka Dziedzica do dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego.

fol et | s
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