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Oponentsky posudek habilitatni préce Ing. Lucie Augustovitové, Ph.D.

na téma

Quantum dynamics of small molecular systems from diatomics to polyatomics

Habilitaéni préce pani Ing. Lucie Augustovitové se zabyvé riiznymi aspekty dynamického chovani
malych molekul, které je studovano na plné kvantové mechanickeé trovni, coZ umoZiiuje popsat
jemné efekty, které u semiklasického studia dynamiky velkych molekul jsou nutné zanedbény.
Tyto efekty véak mohou byt velmi diileZité v riiznych specifickych situacich, nap¥. v astroche-
mii, pfi dosahovén{ extrémné nizkych teplot, & pro testovani platnosti standartniho modelu a
neménnosti fyzikalnich konstant v ¢ase. Jde tedy o téma zajimavé a dilleZité, i kdyZ je pongkud
vzdélengjsi “mainstreamové” molekulové fyzice a teoretické chemii.

Préace se sklida ze Ety¥ kapitol vénujicich se separatnim témattim majicim kvantovou dynamicku
malych molekul jako sviij “spole¢ny jmenovatel” a je k ni pfilozeno 13 &lankd publikovanych v
letech 2014-2020 v recenzovanych &asopisech, p¥i¢emz u 11 z nich je Lucie Augustovi¢ovd prvni
autorkou. Prvnim diskutovanym tématem jsou radiativni procesy v astrochemickych reakcich,
zejména radiativni asociace, ktera je zodpovédn4 za tvorbu molekul v intersteldrni hmoté. Au-
torka detailné studovala tyto procesy v iontech jako nap¥. HeH* a provedla vypocty jejich dob
zivota, u¢innych pitfezii a rychlostnich koeficientli veetné jejich zévislosti na teploté. Pomérné
ptekvapivé bylo zjisténi, Ze procesy indukované kvadrupélovymi pfechody mohou mit podobné
velké rychlostni koeficienty jako dip6lové indukované procesy. Daldf ¢ast prace byla vénovana
moznosti detekce zmény fundamentalnich konstant v kosmologickém tasovém méfitku pomoct
spekter malych molekul a jontd, které mohly existovat jiz v raném vesmiru. Ve tfet kapitole se
autorka zabyvé rozptylem ultrachladnych molekul a vlivem externich polf na tyto procesy, s cilem
piispét k vyvoji metod evaporaticniho a laserového chlazeni molekul na extrémne nizké teploty.
Posledni kapitola je pak vénovana kvantovému chaosu v systémech chladnych atomi lantha-
noidit a jejich diatomik, ktery se manifestuje ve spektru energetickych stavii a jeho zavislosti na

externim magnetickém poli.

Po formélni strance nemdm k préaci #4dné ptipominky, prace je psana vybornou angli¢tinou a
kontrola originality préce systémem Turnitin neindikuje plagiétorstvi cizich textd; jisty pfekryv
tvodni teoretické asti s dizertaci autorky je pochopitelny. Byl bych ale ocenil, kdyby autorka
v tivodnim textu prace podrobnéji popsala pouZité teoretické a vypoletni metody, s nimiZ spe-
cialisté z jingm oborfi nemusi byt nutné familidrni. Z tohoto pohledu byl pro mne pfi prvnfm
otevieni préce lehce matouct jeji ndzev (Quantum dynamics ...), ktery u mne evokuje asociace
na explicitné Zasové zdvislé metody (propagace vinovych balikil), zatimco v&tSina vypotta byla
zfejmé provedena tasové nezdvislymi metodami teorie rozptylu. Toto je ale jen mj pohled jako
kvantového chemika, pracovnik z jiného oboru mtiZze mit diametralné jiny nézor, a vyse uvedené



tedy nelze povaZovat za kritiku kvality préce.

Pii &tend préce mne napadlo nékolik otazek, které bych rad béhem obhajoby poloZil:

* Jsou pro utinné priifezy radiativni asociace (napf z obr. 1-4) k dispozici experimentalni data
pro porovnani? Jakd je pfesnost teoretickych vypoctti?

e Vzhledem k tomu, Ze se zabyvdte efekty p¥i velmi nizkych energiich, do jaké miry jsou
vysledky ovlivnény kvalitou potencidlntho povrchu & modelu, ktery pro danou molekulu
pouzivéte? Zkouseli jste napt. studovat radiativni asociaci molekuly na potencidlovych kfivkach
ziskangch v riizné velké bézi a riizng kvalitnimi kvantové chemickymi metodami? Jaké jsou
minimdlni pozadavky na pfesnost PES?

¢ Jak souvisi ¢asové nezévisla charakterizace kvantového chaosu pomoci energetickych hla-
din s ¢asové zavislym pohledem - disipaci vlnového baliku - a 1ze u tohoto typu kvantového
chaosu najit klasickou limitu ¢&i analogii?

Scientometricky p¥ehled odbornych vysledki Ing. Lucie Augustovitové na Web of Science udava
v dobé psani posudku 23 praci, 110 citaci (69 bez autocitaci) a h-index 6. To se zdd byt relativné
mélo ve srovnani s kolegy v teoretické a zejména aplikované vypotetni chemii, nicméné takové
prosté srovnéani by bylo zavadéjici. Autorka se pohybuje v tizce zaméfené oblasti, kde nema tolik
kolegii, kte¥i by jeji préce citovali, takZe relativné nizky potet citacf maji i élanky v prestiZnich
Zasopisech s IF > 5. Neni tedy moZné srovnavat je s pracemi v populédrnich oblastech jako napf.
nanotechnologie, kde je citovanost i jen priimérnych praci mnohem vy83f. U vétsiny &lanki je
Ing. Lucie Augustovi¢ova prvni autorkou a jeji podil na élénku tedy byl zasadni. Proto povaZuji
dosavadni védecky vystup autorky za zcela adekvétni pro jeji habilitaini fizeni.

Zavérem nezbyva ne? konstatovat, Ze pfedloZend prace prezentuje vyzkum na mezindrodné uzné-
vané drovni a nenf tak pochyb, Ze kandid4tka se etablovala jako renomovand védecka pracovnice
a prokazala schopnost vést samostatné vyzkum v této oblasti.

Doporutuji tedy ptedloZenou praci k obhajobé a po jejim tisp&éném absolvovani navrhuji udéleni
titulu Docent pani Dr. Augustovicové.
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