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Recenzja osiagniecia habilitacyjnego oraz dorobku dr. Pawia Rejmaka w zwiazku z
postepowaniem o nadanie stopnia doktora habilitowanego

Dr Pawet Rejmak ukoriczyt studia na kierunku chemia na Wydziale Chemii Uniwersytetu Marii Curie-
Sktodowskiej w Lublinie w 2003 r. W latach 2003-2008 byt uczestnikiem Studiéw doktoranckich w
Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN w Krakowie. W 2009 roku uzyskat stopief
doktora nauk chemicznych broniac prace doktorska (z wyrdznieniem) zatytutowang ,/nvestigation of
Cu(l) Sites in FAU and MFI Zeolites and their Interactions with Small Molecules: Quantum Chemical
and Hybrid QM/MM Studies”, ktérej promotorem byta prof. dr hab. Ewa Broctawik.

Od 2009 roku Pawet Rejmak zatrudniony byt przez dwa lata na etacie technicznym w Instytucie
Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN w Krakowie. W latach 2010-2013 przebywat na urlopie
naukowym w zwigzku ze stazem podoktorskim realizowanym w Donostia International Physics
Center, Donostia-San Sebastian, Hiszpania. Od roku 2013 zatrudniony jest na stanowisku adiunkta w
Instytucie Fizyki PAN w Warszawie, w Srodowiskowym Laboratorium Badan Rentgenowskich i
Elektronomikroskopowych.

Osiagniecie habilitacyjne

Osiggnieciem naukowym, ktére dr Pawet Rejmak przedstawit we wniosku o wszczecie postepowania
habilitacyjnego, jest cykl powigzanych tematycznie publikacji pt. ,Wfasnosci spektroskopowe i
strukturalne materiatdw glinokrzemianowych wyznaczone metodami obliczeniowymi”.

Sktada sie on z 8 artykutow opublikowanych w renomowanych czasopismach naukowych o zasiegu
miedzynarodowym. Sg to prace opublikowane gtownie w The Journal of Physical Chemistry C oraz
w Physical Chemistry Chemical Physics, Chemistry of Materials i International Journal of Quantum
Chem. Artykuly zostaty opublikowane w latach 2012 -2022, a potowa z nich powstata w ostatnich 4
latach. Sze$¢ prac wchodzgcych w skiad cyklu to prace wspétautorskie a z zatgczonych osdwiadczen
wspotautorow i informacji zawartych w autoreferacie, jednoznacznie wynika, ze wktad habilitanta w
ich powstanie byf istotny i praktycznie w kazdym przypadku sprowadzat sie do konstrukcji modeli dla
wybranych uktadéw, wyboru metod obliczeniowych, przeprowadzenia obliczen i analizy wynikow.
Prace H5 i H8 to prace jednoautorskie. Wspdlnym mianownikiem wszystkich tych prac jest
wykorzystanie metod obliczeniowych fizyki ciata statego, mechaniki molekularnej i chemii kwéntowej
do wyznaczania wifasnodci strukturalnych i spektroskopowych serii krzemianow, glinianow i
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glinokrzemianéw o duzym znaczeniu praktycznym, tzn. cementéw, katalitycznych zeolitéw i
pigmentow ultramarynowych. Podstawowa metodg badawcza wykorzystywang w tych pracach byly
periodyczne obliczenia z wykorzystaniem metod teorii funkcjonatu gestosci (DFT)  gidwnie z
gradientowymi funkcjonatami wymienno-korelacyjnymi a w niektorych przypadkach takie
funkcjonatami hybrydowymi.

Oceniana rozprawa dotyczy bardzo ciekawych i praktycznych zagadnieri obejmujacych wsparcie
eksperymentalnych badan glinokrzemianéw, zaawansowanymi  metodami pozwalajgcymi na
wyznaczenie rownowagowych geometrii ukladow, czestosci harmonicznych, statych elastycznych
oraz struktury elekttonowej i wynikajacych z niej wielkosci spektroskopowych, np. magnetycznych
statych ekranowania jader. Takie podejscie obliczeniowe pozwala zaréwno na interpretacje danych
eksperymentalnych, jak i na uzyskanie danych niedostepnych wprost lub trudno dostepnych z
eksperymentu a nawet na propozycje nowych badarn eksperymentalnych.

Szczegdtowa analiza wynikéw otrzymanych w ramach badan stanowigcych podstawe osiagniecia
habilitacyjnego zostata przedstawiona w autoreferacie, wigc nie bede jej opisywat w recenzji, tym
bardziej, nie  tylko opublikowano je w prestizowych czasopismach, ale sy doceniane i
wykorzystywane przez srodowisko naukowe ( w szczegdlnosci prace H1-H3), co potwierdza ich duia
wage naukowa. Niemniej postaram sie podsumowaé najwazniejsze wyniki i osiggniecia
przedstawione w pracy habilitacyjnej.

Przede wszystkim przeprowadzono badania metodami obliczeniowymi DFT wtasnosci strukturalnych,
elektronowych i spektroskopowych wybranych materiatéw o duiym znaczeniu praktycznym,
opartych o potaczenia Si-O i Al-O: cementéw krzemianowych [HI,H2,H6] i glinianowych [H3,H4],
pigmentow ultramarynowych [H5,H8] oraz katalitycznych zeolitéw [H7]. Wymagato to konstrukcji
zaawansowanych modeli badanych uktadéw, w wiekszosci przypadkéw bardzo duzych (kilkaset
atomow) pozwalajacych na wykorzystanie adekwatnych metod obliczeniowych a nastepnie wybrano
konkretne metody — w tym wypadku DFT z funkcjonatami gradientowymi. Wiele z tych obliczen byto
pierwszymi w literaturze badaniami i symulacjami konkretnych widm, wtasnosci czy struktur
cementow portlandzkich, ultramaryn czy zeolitéw.

Wszystkie powyisze badania wymagaty nie tylko zaawansowanej i szerokiej wiedzy zaréwno z
mechaniki kwantowej, klasycznej, teorii ciata statego i chemii kwantowej, ale przede wszystkim
umiejetnosci wykonania praktycznych obliczeri, doboru narzedzi (programéw komputerowych),
odpowiednich metod, w tym funkcjonatéw wymienno-korelacyjnych, modelownia struktur i
zwigzkow i oczywiscie analitycznego podejscia do interpretacji i opracowania uzyskanych w
obliczeniach wynikéw i poréwnania ich z danymi eksperymentalnymi. Podkreslié tez nalezy
bezposrednig wspétprace habilitanta z grupami doswiadczalnymi.

Wydaje sie, ze zaréwno sam dobdr prac do ,0siggniecia” jak i ich prezentacja w autoreferacie
zostaly zrobione bardzo dobrze. Autoreferat zawiera nie tylko wprowadzenie do tematyki,
motywacje podjecia badan, otrzymane wyniki czy koricowe podsumowanie, ale takze habilitant
szczegOtowo opisuje w nim  zaproponowane modele i wykorzystywane do obliczen metody.
Autoreferat jest obszerny a prezentacja, choé¢ w wielu momentach techniczna, jest przejrzysta i
zrozumiata.

Ocena pozostatej dziatalnosci naukowej




Dr Pawet Rejmak jest wspdtautorem 28 prac naukowych, w tym czterech przed doktoratem.
Wszystkie prace publikowane byly w czotowych czasopismach z dziedziny fizyki lub chemii
kwantowej. Warto wspomnied, ze oprécz tematyki prezentowanej w osiggnieciu habilitacyjnym,
bardzo wainym elementem badan dr Rejmaka sa miedzy innymi obliczenia przeprowadzone w
ramach wspoétpracy z WUM ora UMCS dla komplekséw metali przejéciowych o znaczeniu
biologicznym.

Dr Pawet Rejmak prezentowat swoje wyniki na kilkunastu konferencjach naukowych, gléwnie
krajowych, ale takze zagranicznych, w postaci referatéw (8) lub posterow (15). Oprocz tego byt
szereg razy zapraszany na réznego rodzaju wyklady i seminaria. Dr Pawet Rejmak pieciokrotnie
recenzowat prace dla czotowych czasopism miedzynarodowych, takich jak J. Chem. Phys. C, Nature
Communications, czy Solid State Communications

Bardzo waznym aspektem dziafalnosci naukowej Dr Pawta Rejmaka jest wspodipraca
miedzynarodowa i krajowa z renomowanymi grupami badawczymi. Wymienie tu tylko grupy prof.
Andresa Ayueli z Donostia International Physics Center, San Sebastian, gdzie odbyt swaj trzyletni staz
podoktorski, prof. Miguela Arande z Universidad de Malaga czy prof. Marte Struge z Warszawskiego
Uniwersytetu Medycznego (badania nad nowymi substancjami farmakologicznymi) oraz prof.
Wiestawe Ferenc z UMCS w Lublinie (badania kompleksowania metali przez herbicydy). Co wazne,
wspotprace te przynosity nie tylko publikacje, ale takze nowe tematyki, metody, podejscia, czy
konkretne aplikacje i zastosowania.

Warto moze na koniec tej czesci opinii podkresli¢, ze po otrzymaniu "stopnia doktora aktywnos¢
naukowa habilitanta znaczgco sie zwiekszyta (cztery publikacje przed doktoratem i 24 po uzyskaniu
stopnia doktora), co wskazuje zaréwno na dojrzato$¢ naukowa jak i determinacje dr Pawta Rejmaka
w jego rozwoju naukowym.

Ocena dorobku organizacyjnego i dydaktycznego

Niestety dorobek organizacyjny dra Pawta Rejmaka nie jest zbyt imponujacy. W czesci organizacyjnej
osiggniec¢ wykazane zostato tylko cztonkostwo w komitecie organizacyjnym warsztatow Workshop of
Molecular Simulations and Drug Design w 2015 roku (IF PAN, Warszawa). Dr Pawet Rejmak nie
kierowat tez ani jednym grantem naukowym. Zatrudniony byt jako wykonawca w ramach projektu
EAgLE w IF PAN.

Dorobek dydaktyczny habilitanta tez nie jest zbyt duzy, ale tutaj usprawiedliwieniem moze by¢ praca
w jednostkach PAN. Dr Rejmak dwa razy byt wspétopiekunem praktyk studenckich IF PAN w
Warszawie, brat udziat w prowadzeniu warsztatéw dla uzdolnionej mtodziezy szkét srednich w IF PAN
a przede wszystkim byt wyktadowca i prowadzacym cwiczenia w ramach warsztatow Wien2k &
Turbomole Workshop w 2015 w Barcelonie — Synchrotron ALBA.

Podsumowanie i wniosek koncowy

Podsumowujgc przedstawiong wyzej ocene dorobku naukowo-badawczego, ocene osiggniecia
naukowego w postaci jednotematycznego cyklu publikacji zatytutowanego ,Wfasnosci
spektroskopowe | strukturalne materiatow glinokrzemianowych wyznaczone metodami
obliczeniowymi” oraz ocene dorobku dydaktycznego i popularyzatorskiego oraz wspétpracy




miedzynarodowej Pana dra Pawla Rejmaka w zwigzku z postepowaniem habilitacyjnym
prowadzonym przez Rade Naukowag Instytutu Fizyki PAN w Warszawie stwierdzam, ze jego dorobek
naukowy wskazuje na znaczny wkitad w rozwdj fizyki oraz standardowa aktywnos$¢ naukowa.
Dziatalno$¢  dydaktyczna oraz organizatorska habilitanta nie sg niestety zbyt imponujgce. W
szczegdllnosci brak kierowania grantami obniza moja ocene w tym zakresie. Niemniej, wg mnie,
osiggniecia naukowe, dydaktyczne i w niewielkim stopniu organizacyjne Wnioskodawcy, spetniaja
kryteria okreslone w ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz sg wystarczajace do
nadania mu stopnia doktora habilitowanego w dyscyplinie Nauki Fizyczne.

Dr Pawet Rejmak jest doswiadczonym pracownikiem naukowym, prowadzit badania w bardzo
dobrych osrodkach zagranicznych, wspétpracuje takze z naukowcami z Polski z innych osrodkéw niz
lokalna instytucja, w ktorej jest zatrudniony. Stwierdzam tez, ze dr Pawet Rejmak od chwili
otrzymania stopnia naukowego doktora uzyskat istotny dorobek naukowy oraz przedstawit
wartosciowe osiggniecie naukowe. Tym samym, wyrazam swg pozytywng opinie w sprawie nadania
dr. Pawtowi Rejmakowi stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Ireneusz Grabowski




