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Recenzja osiagniecia naukowego dr. inz. Mariusza Pawlaka oraz catoksztattu dorobku
naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego w zwiazku z Jego ubieganiem si¢ o stopien
naukowy doktora habilitowanego

Sylwetka Kandydata

Od poczatku swojej kariery naukowej dr inz. Mariusz Pawlak jest zwigzany z Uniwersytetem Mikotaja
Kopernika w Toruniu. Ukonczyt studia inzyniersko-magisterskie na Wydziale Fizyki, Astronomii i
Informatyki stosowanej. Prace inzynierskgq pt. ,Komputerowe modelowanie ruchu. Skoki ze
spadochronem” wykonat pod kierunkiem prof. dr. hab. Jana Wasilewskiego uzyskujac tytut zawodowy
inzyniera fizyki technicznej. Studia magisterskie byly prawdopodobnie nakierowane juz na fizyke
teoretyczna, bo prace magisterska pt. ,Efekt Starka w atomie wodoru” wykonat pod kierunkiem prof. dr.
hab. Mirostawa Bylickiego, eksperta w dziedzinie teoretycznej fizyki atomowej, a w szczegolnosci teorii
stanéw rezonansowych. Mimo to, uzyskat tytut zawodowy magistra fizyki technicznej. | oto ten fizyk
,Lechniczny” wykonat prace doktorska rowniez pod kierunkiem prof. Bylickiego pt. "Stany zwigzane i
rezonansowe uktadéw kwantowych w polu elektromagnetycznym oraz w otoczeniu plazmy”. W trakcie
pracy nad doktoratem zostat zatrudniony jako pracownik inzynieryjno-techniczny odpowiedzialny za
administracje infrastrukturg serwerowo-sieciowg w oparciu o systemy linuksowe w Zaktadzie Chemii
Kwantowej UMK. W latach 2010-2018 pracowat na etacie asystenta naukowo-dydaktycznego w tymze
Zaktadzie, a od 2018 roku zostat awansowany na etat adiunkta naukowo-dydaktycznego.

Dr inz. Mariusz Pawlak odbyt dtugoterminowy staz podoktorski w Technion-Israel Institute of
Technology w Haifie w Izraelu w zespole prof. Nimroda Moiseyeva i kilka krotkoterminowych, w bardzo
prestizowych instytucjach naukowych, takich jak Harvard-Smithsonian Center for Astrophysics w
Cambridge,  USA,  Uniwersytet ~w  Heidelbergu  (Niemcy), = Weizmann Institute
of Science, Rechovot, Izrael, Indian Association for the Cultivation of Science, Indie. Dzieki licznym
stazom zagranicznym miat mozliwo$¢ nawigzania szerokiej migdzynarodowej wspotpracy naukowej,
czego rezultatem jest szereg prac zrealizowanych w zespotach miedzynarodowych. Badania
prowadzone w laboratoriach zagranicznych, w zespotach angazujacych zaréwno teoretykow jak i
eksperymentatoréw, zaowocowaty warto$ciowymi wynikami, ktdre bedg szczegétowo omoéwione w
dalszej czesci tej recenz;i.

Zanim przejde do bardziej szczegotowej oceny osiggniecia habilitacyjnego i dorobku, skupie sie teraz
na ocenie scjentometrycznej i informacjach zamieszczonych w materiatach Habilitanta. Dr inz. Mariusz
Pawlak jest wspdfautorem 20. publikacji naukowych, z czego wszystkie zostaly ogtoszone w
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czasopismach z listy filadelfijskiej. Warto odnotowac, ze wszystkie prace ukazaty sie w bardzo zacnych
czasopismach z chemii teoretycznej i obliczeniowej oraz fizyki chemicznej i chemii fizycznej, takich
Nature Phys., J. Chem. Theor. Comp., czy J. Chem. Phys. Z 20. prac, az 15 zostato opublikowane po
uzyskaniu stopnia naukowego doktora. Daje to Srednio 1.5 prac rocznie po doktoracie, co jest wynikiem
Srednim, cho¢ akceptowalnym biorgc pod uwage zaangazowanie Habilitanta w dziatalnos¢
dydaktyczng, popularyzatorskq i organizacyjng na rzecz Wydziatu, o czym napisze nizej. Sumaryczny
wspotczynnik wptywu (IF) publikacji wynosi 87, co daje sredni IF na publikacje prawie 4.5. Jest to
bardzo dobry wynik, jak na publikacje z dziedziny chemii teoretycznej, obliczeniowej i modelowania
molekularnego. Oddzwiek prac doktora Pawlaka w literaturze Swiatowej jest réwniez dobry. Jego prace
byly cytowane 174 razy bez autocytowan, co daje akceptowalny wynik prawie dziesieciu cytowan na
prace. Indeks Hirsha 10 jest rowniez akceptowalny dla kandydata do stopnia naukowego doktora
habilitowanego nauk chemicznych pracujgcego czynnie w chemii teoretycznej i obliczeniowej od 18. lat
(whaczajac w to okres studiow doktoranckich). Nie przewyzsza jednak $redniej krajowej wnioskdw o
stopien doktora habilitowanego w tej konkretnej dziedzinie, szczegolnie, ze staz pracy po doktoracie (10
lat) nie jest przesadnie krotki.

Habilitant byt/jest promotorem pomocniczym prac doktorskich Pana Marcina Stachowiaka i Pani
Martyny Patery. W materiatach nie znalaztem Zadnej informacji o promotorach, tematyce doktoratéw i
planowanych lub juz odbytych obron tych prac doktorskich.

Trudniej jest oceni¢ aktywnos¢ konferencyjng Habilitanta. Wyniki swoich badan naukowych dr Mariusz
Pawlak przedstawiat prawdopodobnie na 25.(?) konferencjach naukowych i z przedstawionych
materiatow wynika, ze na zaproszenie miat Scisle dwa wyktady. Musze dodaé, ze cho¢ liczba 25
wyglada imponujgco, jak na staz pracy Habilitanta, to niektére z tych konferencji nie byty wysokiego
kalibru. Kandydat przedstawiat rowniez wyniki swoich badan na wielu seminariach w zaprzyjaznionych
o$rodkach w Polsce i na $wiecie, na zaproszenie.

Dr inz. Mariusz Pawlak jest czgsto zapraszany do recenzowania prac dla prestizowych czasopism
naukowych. Jedno jest tak prestizowe, ze az je wymienig, Nature Comm. Swiadczy to o ugruntowane;
pozycji Habilitanta w nauce Swiatowej.

Habilitant jest bardzo cenionym i docenianym pracownikiem Wydziatu Chemii Uniwersytetu Mikotaja
Kopernika. Jest laureatem kilku nagrod i wyroznien, m.in. za osiggniecia uzyskane w dziedzinie
naukowo-badawczej (zespotowe wyréznienie Rektora UMK), za publikacje w wysoko punktowanych
czasopismach naukowych (nagroda Dziekana Wydziatu Chemii UMK), za pozyskiwanie Srodkéw w
ramach grantéw zewnetrznych (nagroda Dziekana Wydziatu Chemii UMK). Jest réwniez laureatem
programu TransFormation.doc realizowanego przez MNiSW.

Z radoscig wyczytatem w materiatach, ze dr inz. Mariusz Pawlak kierowat wieloma projektami
badawczymi. Z takich powazniejszych warto wymieni¢ projekt Mobilnos¢ Plus finansowany przez
Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa Wyzszego realizowany w latach 2013-2014, grant finansowany przez
Narodowe Centrum Nauki Miniatura oraz grant Sonata przyznany przez Narodowe Centrum Nauki,
realizowany w latach 2017-2020. Bardzo cieszy taka aktywno$¢ w zdobywaniu srodkéw zewnetrznych
na badania naukowe, szczegdlnie, ze dr Pawlak uzyskat pierwszy grant tuz po obronie pracy doktorskie;
i z sukcesem uzyskuje kolejne $rodki na badania, nawet w trudnych konkursach, takich jak Sonata.



Z powyzszego syntetycznego podsumowania wysuwa sie sylwetka powaznego uczonego o0
ugruntowanej pozycji naukowej, doskonatym dorobku naukowym, docenianym w kraju i zagranica.
Moze jedynym stabym punktem opisanego dorobku naukowego jest brak referatu na zaproszenie na
powaznej konferencji miedzynarodowej i artykutu przegladowego w powaznym czasopismie naukowym,
ale mam nadzieje, ze zostanie to nadrobione w najblizszym czasie.

Ocena osiagniecia habilitacyjnego i dorobku naukowego Kandydata

Zanim przejde do oceny merytorycznej osiggniecia habilitacyjnego dr. inz. Mariusza Pawlaka, zajme sie
strong formalng. Na owo osiggniecie sktada sie dziewieC publikacji naukowych [H1-H9], ktére ukazaty
sie w bardzo dobrych czasopismach o zasiegu migdzynarodowym. W siedmiu z tych prac dr Pawlak jest
autorem-korespondentem, co Swiadczy o jego wiodacej roli w tych pracach. Oswiadczenia
wspotautorow o ich wkiadzie pracy w powstanie publikacji rowniez dowodzg wiodacej roli Habilitanta.
Wspotautorzy sq zresztg bardzo skromni. Wiekszo$¢ ocenia swoj wktad marginalnie. Tylko w pracy [H2]
wspotautorzy ocenili swoj wktad pracy bardziej hojnie, ale w tej szczegolnej pracy rola Habilitanta byta
mniej dominujaca, bo czes$¢ eksperymentalna jest istotng sktadowg tej pracy. Warto podkreslic, ze ta
praca nie ukazataby sie w Nature Phys. bez istotnego wkiadu teoretycznego i vice versa. Cieszy, ze
o$wiadczenia wspotautorow sg bardzo spojne z dos¢ skromng samooceng wktadu Habilitanta.

W swoich badaniach podoktorskich dr inz. Mariusz Pawlak zajat sie teoretycznym opisem proceséw
jonizacji Penninga. Procesy te zachodzg w kompleksach zderzeniowych, w ktorych jeden w podukfaddw
jest w stanie wzbudzonym o energii wzbudzenia przewyzszajacej energie jonizacji drugiego podukfadu.
W wyniku zderzenia jeden z poduktadow ulega deekscytacji do stanu podstawowego, a drugi jonizaciji.
Habilitant zajat kompleksem zderzeniowym HeH.. Opis takich zderzen, juz w przyblizeniu Borna-
Oppenheimera, jest wysoce nietrywialny. Stan elektronowy uktadu poczatkowego lezy w kontinuum
elektronowym stanu zjonizowanego i jest rezonansem Feshbacha. Jak wiadomo, rezonanse Feshbacha
charakteryzujq sie zespolong energig, ktorej cze$¢ urojona zwana szeroko$cig zwigzana jest z czasem
zycia rezonansu. Oznacza to, ze elektronowe rezonanse Feshbacha w przyblizeniu Borna-
Oppenheimera charakteryzujg sie zespolong powierzchnig energii potencjalnej, ktorej szeroko$¢ jest
niezerowa i zalezy od wspdirzednych kompleksu. Przekrdj czynny na jonizacje Penninga otrzymuje
przez rozwigzanie rownan dla ruchu jader w zespolonym potencjale. Jak wida¢ z tego zwigztego opisu
zagadnienie jest mocno nietrywialne i tylko cieszy, ze problem zostat kompleksowo podijety.

Przejde teraz do omdwienia prac [H1-H9]. Przekornie zaczne od pracy [H4], w ktdrej Autorzy stosujg z
sukcesem metody ab initio do obliczer zespolonej powierzchni oddziatywania dla kompleksu He'Hz. W
obliczeniach czesci rzeczywistej zastosowano standardowe metody chemii kwantowej typu EOM-CC
dla stanéw o wysokim spinie i metode stabilizacji do uzyskania wzglednie stabilnego potoZzenia
rezonansu w funkcji geometrii czasteczki (odlegtos¢ H-H w czasteczce wodoru byta zamrozona). Troche
zasmucito mnie, ze Habilitant nie zacytowat w tym kontekscie pracy Gotebiewskiego i Taylora z lat
1960., ktérzy jako pierwsi sformutowali metode stabilizacji. Nawiasem mdwigc, jest to chyba najbardzie]
cytowana prof. Alojzego Gotebiewskiego. Uzyskane grafy stabilizacyjne, czyli potozenia rezonansu w
funkcji rzeczywistego parametru stabilizacyjnego n zostaty przedstawione w postaci aproksymantow
Padé, a nastepnie dokonano przedtuzenia analitycznego do ptaszczyzny zespolonej przez skalowanie
zespolone n— ae®. Ostateczne potozenia rezonansow, jak i ich szerokosci otrzymuije sie jako punkty



stacjonarne energii w parametrach a i 6. Jak widac, Autorzy tej pracy, mowigc kolokwialnie, odwalili
kawat dobrej roboty bez pewnosci nawet potowicznego sukcesu. W koncu metoda stabilizacji i
skalowania zespolonego stosuje sie do bardzo waskich rezonanséw i wymaga wykonania obliczen
tysiecy punktdéw. Sukces tych obliczen ab initio szczegolnie raduje, bo wygenerowane z tego potencjatu
state szybkosci reakcji jonizacji Penninga sq w bardzo dobrej zgodnosci z pomiarami wykonanymi w
zespole Eda Nareviciusa w Instytucie Weizmanna, ale o tym zaraz nizej. W tym miejscu wspomne
jeszcze tylko, ze krytyka metody zespolonego potencjatu absorbujacego na pierwszej stronie tej pracy
jest nieuzasadniona. Méj zesp6t w wielu badaniach stosowat tg metode z sukcesem. Zostata ona
totalnie ,zjechana” przez moich kolegdw fizykéw z Krakowa i Barcelony w pracach dotyczacych
generacji wyzszych harmonik w silnym polu laserowym, ale po przeczytaniu matematycznie dos¢
trudnej pracy Manolopoulosa opublikowanej w JCP, diametralnie zmienili zdanie. Polecam, milej lektury!

Mam drobny problem z pracami [H2] i [H7]. Praca [H2] ukazata sie w prestizowym Nature Phys. na
krotko przed pracg [H4], a jednak zastosowano w niej w moim pojeciu ad hoc potencjat, ktdrego czesé
rzeczywista byla uzyskiwana metodami CCSD(T)[baza duza]+poprawka FCl na wzbudzenia
poczwérne[baza mniejsza). Szeroko$¢ rezonansu nie zostata explicite uwzgledniona, natomiast
natozone zostaty reaktywne (absorbujgce) warunki brzegowe, ktére prowadzity do przekrojow czynnych
na jonizacje Penninga. Zgodno$¢ teorii z eksperymentem byta taka sobie, wiec Autorzy zdecydowali sie
leciutko przeskalowac energie full Cl potencjatu rzeczywistego i bingo(!), uzyskali petng zgodnos¢ teorii
z eksperymentem. Moj niedosyt polega na tym, ze majac prawie pod rekg petny potencjat zespolony ab
initio, Autorzy zdecydowali sie na ,cerowany” potencjat rzeczywisty, bo ten model iloSciowo wyjasnia
duze roznice w przekrojach czynnych na zderzenia He™ z para-Hz i ortho-Hz. Osobiscie pracowatem
do$¢ diugo w teoretycznej spektroskopii molekut Van der Waalsa i jakos fakt, ze dla stabo
oddziatujgcych ukfaddéw zachowanie w zderzeniach czasteczki para, ktora jest gtownie w stanie
rotacyjnym j=0, czyli jest sferycznie symetryczna i wyglada jak zderzenie dwoch atoméw (sktadowa
reaktywna mata), a dla czasteczki ortho, ktéra jest gtownie w stanie rotacyjnym j=1 anizotropia
oddziatywania zaczyna odgrywac istotng role. Tego typu efekty zaobserwowano juz w latach 1970. w
pracach eksperymentalnych Boba MacKellara i wspotpracownikow oraz teoretycznych Boba LeRoya i
wspotpracownikow.

Teraz pewna niekonsekwencja miedzy pracami [H2], [H7] i [H4]. Otdéz w pracy [H4], opublikowanej
posrodku lat miedzy publikacjami [H2] i [H7], wyprodukowano model w petni ab initio dwuwymiarowe;
zespolonej powierzchni energii oddziatywania, ktéra, wedtug Autoréw, bardzo dobrze odtwarza wyniki
eksperymentalne z pracy [H2]. W pracy [H2] przedstawiono model oddziatywania sztywnych czasteczek
z atomami, ale z pewnym dofitowaniem wynikéw full Cl do wynikéw eksperymentalnych. Z kolei w pracy
[H7] dowiedziono, Ze jesli uwzgledni sie niesztywno$¢ czasteczki Hz, to wszelkie poprawki zwigzane ze
skalowaniem energii full Cl sg zbedne. Po prostu wyniki teoretyczne dla przekrojéw czynnych na
jonizacje Penninga znowu Swietnie zgadzajg sie z eksperymentem. Musze podkresli¢, ze obliczenia dla
ruchu jader w pracy [H7] zostaty wykonane znacznie prostszymi metodami niz w pracy [H2]. Metody te
omowie ponizej, natomiast istotnie mi brakuje cze$ci spinajacej te trzy wymienione wyzej prace, bo
wynika z nich, ze kazdy model moze wyjasni¢ proces jonizacji Penninga w niskich temperaturach, a te
trzy modele [H4], [H2] i [H7] chyba jako$ wykluczajg sie nawzajem? Mysle, ze najwyzszy czas, aby
wyprodukowa¢ ostateczny model oddziatywania ab initio.



Czas na omowienie prac [H1] i [H3]. Mogtyby by¢ potaczone razem, bo praca [H3] rozni sie od pracy
[H1] uwzglednieniem rotacji czasteczki H2 w kompleksie. Ideg obu prac Jest konstrukcja macierzy
Hamiltonianu w bazie katowej. Taka macierz nie bedzie diagonalna, bo elementy macierzowe
potencjatow nie sg diagonalne. Nic nie stoi na przeszkodzie, zeby je zdiagonalizowac. Wtedy jednak
operator energii kinetycznej staje sie niediagonalny. Gdy zaniedba sie cztony niediagonalne, to uzyskuje
sie jednowymiarowy diagonalny Hamiltonian w ramach wariacyjnej teorii adiabatycznej. PodejScie
zaproponowane w pracach [H1] i [H3] jest zgrabne i wywodzi sie zapewne z rozwigzywania réwnan
silnego sprzezenia dla zderzen reaktywnych we wspotrzednych hipersferycznych. Pewng zaletg
wariacyjnej teorii adiabatycznej jest mozliwo$¢ wyprowadzenia bardzo zgrabnego wyrazenia na statg
szybkosci reakcji jonizacji Penninga w niskich temperaturach. Wyrazenie to wyprowadzono w pracy
[H5]. Obliczone wartosci z potencjatem z pracy [H4] dobrze zgodzity sie z danymi eksperymentalnymi z
pracy [H2].

W pracy [H6] zbadano jonizacje Penninga przy zderzeniach atoméw helu w stanie zdegenerowanym P
z czasteczkg wodoru i z czasteczkg HD. Zespolone powierzchnie oddziatywania zostaty obliczone
metodami rozwinigtymi w pracy [H4]. Sama dynamika ruchu jader zostata opisang metodg z pracy [H3],
a stalg szybkosci reakciji jonizacji Penninga w niskich temperaturach obliczono metodg rozwinietg w
pracy [H5]. Praca [H6] wyja$nita strukture rezonansowg pojawiajacq si¢ krzywych zalezno$ci przekroju
czynnego na jonizacje Penninga dla zderzen z H, i HD oraz wyjasnita gruntowne zatamanie klasycznej
teorii Langevin w niskich temperaturach.

Uwazam, ze prace [H1-H8] wyczerpujaco spinajg tematyke jonizacji Penninga od strony teorii. Praca
[H9], w ktorej wyprowadzono wzory na katowe elementy macierzowe w laboratoryjnym uktadzie
wspotrzednych dla uktadu atom-zamknigtopowtokowa czasteczka dwuatomowa sg znane od lat 1970. z
prac Boba LeRoya, a podajze w latach 1980. wyprowadzono wzory dla oddziatywania dwoch molekut o
dowolnej symetrii. Dlatego umieszczenie tej pracy w cyklu habilitacyjnym uwazam za niefortunne.

Podsumowujac czes¢ merytoryczng tej recenzji przyznaje, ze z ciekawos$cig i z dobrym zrozumieniem tg
prace przeczytatem. Z radoscig tez stwierdzam, Zze nie mam Zzadnych istotnych uwag czy zastrzezen
merytorycznych. Drobne moje watpliwosci zawartem w tekScie. Jedyne co zauwazytem i 0 co mam lekki
zal do Autora, ze nie zacytowat zadnej pracy Felicji Mrugaty, profesora Jego macierzystej uczelni, ktéra
byta pionierem w dziedzinie propagacji rownan silnego sprzezenia opartej na pochodnej logarytmicznej
funkciji falowe;...

Ocena dorobku dydaktycznego, popularyzatorskiego i organizacyjnego

Drinz. Mariusz Pawlak ma bogaty dorobek dydaktyczny, popularyzatorski i organizacyjny, i skupie sie w
tej recenzji na najwazniejszych wedtug mnie watkach.

Dr inz. Mariusz Pawlak prowadzit szereg zaje¢ laboratoryjnych oraz ¢wiczen z podstaw chemii
kwantowej, chemii teoretycznej, chemii informatycznej, matematyki i matematyki z elementami
statystyki, programowania i metod numerycznych, a nawet(!) z podstaw chemii analitycznej. Byt
promotorem czterech prac licencjackich na Wydziale Chemii. Co wazniejsze, brat czynny udziat w
opracowywaniu programu studiéw dla nowej specjalnosci ,chemia informatyczna”.



Jak juz wspomniatem wyzej Habilitant bytjest promotorem pomocniczym prac doktorskich Pana
Marcina Stachowiaka i Pani Martyny Patery. Niestety w materiatach nie znalaztem Zadnej informacji o
promotorach, tematyce doktoratow i planowanych lub juz odbytych obron tych prac doktorskich.

Dr inz. Mariusz Pawlak zajmuje sie takze dziatalnoScig popularyzatorska. Dobrym przyktadem sg
zajecia w ramach szkoty dla doktorantéw z kraju i z zagranicy Torun Astrophysics, Spectroscopy and
Quantum Chemistry School czy tez warsztaty fizyczne dla uczniow szkdt ponadpodstawowych w
ramach Torunskiego Festiwalu Nauki i Sztuki.

W ramach dziatalnosci organizacyjnej na rzecz Wydziatu i Uniwersytetu dr inz. Mariusz Pawlak
wspdtorganizowat seminaria i warsztaty naukowe gosci UMK zaproszonych z zagranicy. Uczestniczyt
tez w organizacji szeregu konferencji naukowych, ze wymienie tylko dwie wediug mnie najbardziej
prestizowe: Workshop on Quantum Systems in Chemistry, Physics, and Biology (2022) oraz Central
European Symposium on Theoretical Chemistry (2011). W ramach obowigzkéw organizacyjnych, dr
Mariusz Pawlak byt cztionkiem Rady Mtodych Wydziatu Chemii UMK (zgaduje, ze delegatem
pracownikéw niesamodzielnych do Rady Wydziatu Chemii UMK).

Habilitant udziela sig rowniez w szerszych dziataniach organizacyjnych poza macierzystg uczelnia, m.in.
byt cztonkiem Rady Mtodych Naukowcow 5. kadencji w Ministerstwie Nauki i Szkolnictwa Wyzszego,
jest czionkiem priorytetowego zespotu badawczego, ktdry zostat wytoniony w konkursie w ramach
programu MNiSW ,Strategia doskonato$ci — uczelnia badawcza”.

Konkludujac te czes¢ recenzji uwazam, ze dziatalno$¢ dydaktyczna, popularyzatorska i organizacyjna
dra inz. Mariusza Pawlaka moze by¢ uznana za godng wyroznienia.

Podsumowanie

Podsumowujac tg recenzje, wyrazam mojq bardzo pozytywng opinie 0 wniosku dra inz. Mariusza
Pawlaka o nadanie mu stopnia naukowego doktora habilitowanego. Jego osiggniecia habilitacyjne, jak i
catoksztalt jego dziatalnoSci naukowej oraz recepcja jego prac na $wiecie $wiadczg o tym, Ze jest
dojrzatym uczonym o ugruntowanej pozycji naukowej. W moim odczuciu Habilitant spetnia z nadmiarem
ustawowe wymagania stawiane wnioskom o stopier naukowy doktora habilitowanego. Chce podkreslic,
Ze jest to jedno z najlepszych osiggniec habilitacyjnych, jakie przyszio mi opiniowa¢ w ostatnim okresie.
W zwigzku z tym bardzo goraco popieram wniosek o nadanie dr. inz. Mariuszowi Pawlakowi stopnia
naukowego doktora habilitowanego.
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