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1. Sylwetka Habilitanta

Dr Pawet Jan Rejmak odbyt studia na Wydziale Chemii Uniwersytetu Marii Curie Sktodowskiej w
Lublinie w latach 1998 — 2003 zakonczone uzyskaniem tytutu magistra w Zaktadzie Chemii
Teoretycznej UMCS w roku 2003. Nastepnie w latach 2003 — 2008 6dby{ studia doktoranckie w
Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN w Krakowie. Stopiert doktora (PhD) uzyskat w
roku 2008 po przedstawieniu rozprawy doktorskiej Investigation of Cu(l) Sites in FAU and MFI
Zeolites and their Interaction with Small Molecules: Quantum Chemical and Hybrid QM/MM
Studies (w polskim ttumaczeniu recenzenta — Badania weztéw Cu(l) w zeolitach typu FAU oraz MFI
oraz ich oddziatywania z matymi molekutami metodami chemii kwantowej oraz metodami
hybrydowymi tgczacymi mechanike kwantowg z mechanika molekularng). Po uzyskaniu stopnia
doktora rozpoczat w roku 2009 prace w Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN. Od
czerwca 2010 do pazdziernika 2013 odbywat staz po-doktorski w Donostia International Physics
Center, Donostia (San Sebastian), w Hiszpanii. W listopadzie 2013 r rozpoczat prace na
stanowisku adiunkta w Srodowiskowym Laboratorium Badan Rentgenowskich i
Elektronomikroskopowych, w Instytucie Fizyki PAN, gdzie pracuje do chwili obecnej.

2. Osiagnigcie naukowe jako podstawa do uzyskania stopnia doktora habilitowanégo

Dr Pawet Jan Rejmak jako podstawe postepowania habilitacyjnego przedstawit do oceny
osiggniecie naukowe zatytutowane Wiasnosci spektroskopowe i strukturalne materiatéw glino-
krzemowych wyznaczone metodami obliczeniowymi stanowigce zbiér 8 prac opublikowanych w
czasopismach naukowych o miedzynarodowym obiegu (IF w przedziale 2,44 - 11,96). Prace
wchodzgce do zbioru zostaty opublikowane w latach 2012 - 2013 ([H1] - {H3]) oraz w latach 2017
— 2020 ([H4] - [H8]). W szesciu z 8 prac cyklu dr P. Rejmak jest pierwszym autorem, a w jednej
drugim. Pie¢ prac cyklu ([H1] - [H4], [H6]) zawiera rezultaty badan wykonanych we wspdtpracy z
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grupa z San Sebastian, czesciowo jeszcze podczas odbywania stazu po-doktorskiego. Dwie prace
([H5] i [H8]) sg autorskim osiggnieciem habilitanta. We wszystkich pracach wieloautorskich dr P.
Rejmak byt gtéwnym autorem czesci obliczeniowej, ktéra stanowita zasadniczg komponente
wynikéw badan przedstawionych w pracach cyklu. Motywem przewodnim cyklu sa obliczenia
teoretyczne wlasnosci bogatej rodziny glinokrzemiandéw, w szczegdlnosci, cementdw,
krystalicznych glinianéw, krzemianéw wapnia, nano-porowatych glinianéw zawierajgcych
chromofory, czy mikroporowate zeolity. Przeprowadzenie obliczer kwantowo-mechanicznych dla
uktadéw badanych w pracach cyklu jest duzym wyzwaniem wymagajagcym zaangazowania
szerokiej gamy metod obliczeniowych oraz komputeréw o duzych mocach obliczeniowych. W
pracach cyklu habilitant przeprowadzit obliczenia w ramach teorii funkcjonatu gestosci (DFT)
stosujgc zaréwno periodyczne warunki brzegowe jak réwniez skonczone modele klastrowe,
zaimplementowane odpowiednio w pakietach numerycznych takich jak QUANTUM ESPRESSO
czy ORCA. W wigkszo$¢ obliczern DFT stosowano standardowe przyblizenia dla funkcjonatu
wymienno-korelacyjnego (np. PBE), ale dla obliczen wiasnosci spektroskopowych konieczne byto
zastosowanie bardziej wyrafinowanych funkcjonatéw wymienno-korelacyjnych (np. hybrydowych
funkcjonatéw BLYP). Obliczenia stanéw wzbudzonych zostaty przeprowadzone w ramach zaleznej
od czasu DFT. Dla poprawnego opisu centréow spinowych w badanych materiatach okazato sig
konieczne zastosowanie metod wielokonfiguracyjnych chemii kwantowej, takich jak metoda
sprzezonych klastréw (CCSD(T)) czy wielokonfiguracyjna metoda pola samo-uzgodnionego z
perturbacyjnymi poprawkami drugiego rzedu (CASSCF + NEVPT2). w przypadku gdy wielkos$¢
komérki czynita obliczenia DFT niezwykle wymagajacymi pod wzgledem czasu komputerowego,
optymalizacje geometrii przeprowadzono dotaczajagc do metod kwantowo-mechanicznych
metody mechaniki molekularnej opartej o empiryczne pola sitowe (VFF, ang. valence force field).
We wszystkich opisanych w pracach cyklu obliczeniach teoretycznych Habilitant wykazal sie
bardzo dobrg znajomoscig state-of-the-art metod obliczeniowych, wtasciwie dobierajgc
metodologie obliczen do natury i skomplikowania badanego uktadu. Przeprowadzone solidne
obliczenia wskazujg interesujace fizyko-chemiczne wiasnosci badanych glinokrzemiandéw, rzucaja
nowe $wiatlo na mechanizmy fizyczne determinujagce dane wilasnosci, oraz majg znaczenie dla
praktycznych zastosowari badanych materiatéw. Wybdr prac do cyklu jest catkowicie spéjny. W
opinii recenzenta, przedstawiony cykl prac stanowi osiggniecie naukowe w petni kwalifikujgce

Habilitanta do nadania stopnia doktora habilitowanego.
3. Dorobek naukowy Habilitanta

Oprécz 8 publikacji cyklu, dr Pawet Rejmak jest wspdtautorem 19 publikaciji z lat 2006 - 2021 (15
publikacji po uzyskaniu stopnia doktora) opublikowanych w dobrych i bardzo dobrych
czasopismach o obiegu miedzynarodowym (IF w granicach 2.44 - 6.63). Dr P. Rejmak jest réwniez
wspdfautorem rozdziatu w ksigzce Handbook of Inorganic Chemistry Research. Opublikowane
prace byly cytowane ok. 400 razy (bez autocytowar), a H-index autora wynosi 11. Nie jest to
oszatamiajaca liczba cytowars 27 prac opublikowanych na przestrzeni 16 lat, ale miedci sie w
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okolicach $érednie] liczby cytowann wykazywanej we wnioskach o nadanie stopnia doktora
habilitacyjnego ztozonych w Polsce. Wyniki prac naukowych Habilitanta byty réwniez prezentowane
przez niego w postaci komunikatow (8) i plakatéw (ponad 15) na konferencjach krajowych

zagranicznych, oraz seminariach wygtoszonych w krajowych i zagranicznych instytucjach naukowych.

Chciatbym podkresli¢, ze metodyka stosowana w pracach Habilitanta, jest catkowicie state-of-the-
art i prace sa na wysokim poziomie. Dorobek naukowy Habilitanta stanowig wartosciowe prace
naukowe, w ktérych Habilitant zademonstrowat opanowanie wspétczesnych technik teoretycznych i
obliczeniowych stosowanych do badania bardzo zlozonych uktadéw atomowych, i ktéry znajduje
moja pozytywna ocene. Chciatbym réwniez podkredli¢, ze Autoreferat Habilitanta (jakkolwiek nie
podlega ocenie) jest dobrze napisany (opatrzony dobrymi ilustracjami) i $wiadczy, ze Habilitant
potrafi krytycznie oceni¢ swoje badania i przedstawic je na ogélnej platformie badan prowadzonych

w dziedzinie, ktdrg sie zajmuje.
4. Osiggniecia dydaktyczne i organizacyjne

Pewne doswiadczenie dydaktyczne dr Pawet Rejmak zdobyt w trakcie opieki nad praktykami
studenckimi w IF PAN (w roku 205 i 2016), prowadzac warsztaty dla uzdolnionej mtodziezy
(2019r), oraz prowadzac wyktady i éwiczenia komputerowe na temat wspdtczesnych metod
obliczeniowych w czasie pobytu w synchrotronie ALBA (Barcelona, 2015r).

Habilitant brat réwniez udzial w organizacji warsztatéw dotyczacych symulacji molekut i
projektowania medykamentow (w 2015r), ma pewne doswiadczenie w recenzowaniu artykutéw w
czasopismach, oraz w roku 2017 otrzymat nagrode grupowg Rektora Warszawskiego
Uniwersytetu Medycznego za prace opublikowang w J. Inorg. Biochem.

5. Wniosek koricowy

Podsumowujgc, uwazam, ze cykl prac badawczych ([1] - [8]), jak réwniez inne prace Habilitanta,
stanowig znaczacy wkfad w rozwdj fizyki materii skondensowanej. Dr Pawet Jan Rejmak,
specjalizujacy sie dotychczas w atomistycznych obliczeniach ztozonych uktadéw krystalicznych i
amorficznych, osiggnat juz znaczng dojrzato$¢ naukowa i jest dobrze zapowiadajgcym sie
naukowcem.

Stwierdzam, ze dr Pawet Jan Rejmak spetnia warunki do uzyskania stopnia doktora
habilitowanego okreslone w ustawie z dnia 20 lipca 2018r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i
nauce (Dz. U. 2022.574). W zwigzku z tym popieram wniosek o nadanie Habilitantowi stopnia
doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne.

Z powazaniem
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