
Oponentský posudek doktorské disertační práce Lucie Augustovičové 

  „Quantum dynamics of small molecules“ 

 

Předložená disertační práce se zabývá převážně teoretickým studiem chemické reakce v 

plynné fázi – radiativní asociace, jež je jedním z procesů tvorby molekul a molekulových iontů 

v mezihvězdném prostředí, který se  uplatňuje zejména v různých astrofyzikálních aplikacích.  

 Členění práce je zcela vyhovující: Po kratší avšak výstižné úvodní části autorka ve dvou 

dalších kapitolách shrnuje základní pojmy týkající se symetrických vlastností dvouatomových 

molekul a výběrových pravidel pro rovibronické přechody. Čtvrtá kapitola se zabývá různými 

typy zářivých procesů. Výsledky a diskuse spolu se závěry práce a naznačením dalších 

perspektiv studované problematiky jsou předmětem posledních dvou kapitol. Dále je disertace 

doplněna tabulkami, jež zahrnují vybrané atomové a jaderné charakteristiky a tabulky 

charakterů bodových grup lineárních molekul. Je rovněž připojen užitečný seznam použitých 

zkratek. Nedílnou součástí  práce je sedm přiložených publikací  z let 2012-2014 publikovaných 

v renomovaných zahraničních časopisech, přičemž ve všech pracech je L. Augustovičová 

uvedena jako první autor. 

  Práce je sepsaná v angličtině a budí velmi příznivý dojem. K práci mám několik drobnějších 

připomínek: 

1. Třebaže je práce sepsána v hezké úpravě a s malým počtem překlepů, bylo by vhodnější psát 

fyzikální veličiny, kvantová čísla atd. kurzívou (tak je tomu ostatně i ve všech přiložených 

publikovaných pracích). 

2. V češtině se místo pojmu rychlostní koeficient (str. iv) používá termín rychlostní konstanta. 

3. Není plně specifikováno, jak byly počítány některé důležité charakteristiky, např. 

a) zda elektrický dipólový moment byl počítán jako střední hodnota příslušného operátoru 

nebo (přesnější) metodou konečného pole (resp. konečných diferencí) (str. 11), 

b) zda metoda MRCI byla použita se (zobecněnou) Davidsonovou korekcí (MRCI+Q), 

jaký byl použit aktivní prostor orbitalů a jaká báze atomových orbitalů, 

c) jak byly počítány interakční energie, 

d) není uvedeno, jaké jsou hodnoty koeficientu D6 pro interakce typu A + B+ dlouhého 

dosahu.    

    

 



     Odpovědi na některé z těchto otázek čtenář sice nalezne v přiložených původních pracích, bylo by 

    však  vhodné, aby byly uvedeny i v „hlavním“ textu.  

Náměty do diskuse: 

1) Je známo, jak se liší vypočtené energie disociačních limit (počítané např. pro vzdálenost 100 

a0) v porovnání s hodnotami získanými ze spektroskopických (atomových) dat? 

2) Někteří autoři zahrnují adiabatické korekce pro potenciálové křivky (lehkých) dvouatomových 

systémů. Jak tyto korekce ovlivňují účinné průřezy procesů zářivé asociace? 

3) V poslední době se používají i metody s explicitním zahrnutím elektronové korelace (např. 

typu F12) při výpočtech potenciálových křivek malých molekul. Mohly by se metody tohoto 

typu uplatnit rovněž při studiu v práci studované problematiky? 

Souhrnem konstatuji, že doktorská disertační práce L. Augustovičové se zabývá  

      aktuální problematikou,  přináší řadu hodnotných výsledků, jednoznačně prokazuje autorčiny     

      předpoklady k samostatné vědecké práci  a splňuje všechny požadavky kladené příslušným  

      zákonným ustanovením, a proto ji doporučuji k obhajobě.  
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