Oponentsky posudek doktorské disertacni prace Lucie Augustoviové

L»Quantum dynamics of small molecules

PiedloZena diserta¢ni prace se zabyva prevazné teoretickym studiem chemické reakce v
plynné fazi — radiativni asociace, jez je jednim z procest tvorby molekul a molekulovych iontt
Vv mezihvézdném prostiedi, ktery se uplatiuje zejména Vv riznych astrofyzikalnich aplikacich.

Clenéni prace je zcela vyhovujici: Po kratsi aviak vystizné Givodni &asti autorka ve dvou
dalsich kapitolach shrnuje zakladni pojmy tykajici se symetrickych vlastnosti dvouatomovych
molekul a vybérovych pravidel pro rovibronické prechody. Ctvrta kapitola se zabyva riznymi
typy zafivych procest. Vysledky a diskuse spolu se zavery prace a naznacenim dalSich
perspektiv studované problematiky jsou ptedmétem poslednich dvou kapitol. Dale je disertace
doplnéna tabulkami, jez zahrnuji vybrané atomové a jaderné charakteristiky a tabulky
charakterti bodovych grup linearnich molekul. Je rovnéz pfipojen uzitecny seznam pouzitych
zkratek. Nedilnou Soucasti prace je sedm piiloZzenych publikaci z let 2012-2014 publikovanych
Vv renomovanych zahrani¢nich ¢asopisech, pficemz ve vsech pracech je L. Augustovicova

uvedena jako prvni autor.

Prace je sepsana v angli¢tin¢ a budi velmi pfiznivy dojem. K praci mam nékolik drobnéjsich

pripominek:

1. Ttebaze je prace sepsana v hezké upravé a s malym poctem pieklepti, bylo by vhodnéjsi psat

fyzikalni veli¢iny, kvantova cisla atd. kurzivou (tak je tomu ostatné i ve vSech pfiloZzenych

publikovanych pracich).
2. 'V &esting se misto pojmu rychlostni koeficient (str. iv) pouziva termin rychlostni konstanta.

3. Neni plné specifikovano, jak byly pocitany nékteré dilezité charakteristiky, napf.

a) zda elektricky dipolovy moment byl poéitan jako stfedni hodnota ptislusného operatoru

nebo (presné€jsi) metodou konecného pole (resp. kone¢nych diferenci) (str. 11),
b) zda metoda MRCI byla pouzita se (zobecnénou) Davidsonovou korekci (MRCI+Q),
jaky byl pouzit aktivni prostor orbitall a jaka baze atomovych orbitald,

c) jak byly pocitany interakcni energie,

d) neni uvedeno, jaké jsou hodnoty koeficientu D¢ pro interakce typu A + B* dlouhého

dosahu.



Odpovédi na nékteré z téchto otazek ¢tenar sice nalezne v prilozenych ptivodnich pracich, bylo by

vSak vhodné, aby byly uvedeny i v ,,hlavnim® textu.

Naméty do diskuse:

1) Je znamo, jak se lisi vypocétené energie disociacnich limit (poc€itané napi. pro vzdalenost 100
ao) V porovnani s hodnotami ziskanymi ze spektroskopickych (atomovych) dat?

2) Nekteti autofi zahrnuji adiabatické korekce pro potencialové kiivky (lehkych) dvouatomovych
systémd. Jak tyto korekce ovliviiuji ucinné prifezy procest zativé asociace?

3) V posledni dobé se pouzivaji i metody s explicitnim zahrnutim elektronové korelace (napf.
typu F12) pii vypoctech potencialovych kiivek malych molekul. Mohly by se metody tohoto
typu uplatnit rovnéz pfti studiu v praci studované problematiky?

Souhrnem konstatuji, ze doktorska disertacni prace L. Augustovicové se zabyva
aktualni problematikou, pfinasi fadu hodnotnych vysledki, jednoznaéné prokazuje autoréiny
predpoklady k samostatné védecké praci a spliuje vSechny pozadavky kladené ptislusnym

zakonnym ustanovenim, a proto ji doporucuji k obhajobé.
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