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Autor se v disertacni praci zabyva srazkami elektronu s lehkym dvouatomarnim kationtem (H,* HeH*) pfi
nizkych energiich, coZ jsou procesy, které se vyskytuji v chemii vesmiru. Vysledkem srazky jsou bud' dva
neutrdlni fragmenty, atomy (disocia¢ni rekombinace), pripadné dochdzi k vibraéni excitaci kationtu
(neelasticky rozptyl). Cilem prace bylo zdokonalit existujici teoretické postupy pro vypocet srazkovych
prarezl téchto procesl pro obecné rlizné molekularni kationty XY* a tohoto cile bylo dosazeno.

Autor vychazi z metody ,energy-independent frame transformation” (FT) a ,,multichannel quantum defect
theory”, ¢imZ navazuje na teoretické prace Greena, Hamiltona a Kokoouline (2002-2003). Tato metoda se
v poslednich letech stala zndma a vyuzivana diky své vypocetni efektivnosti, avSak zahrnovala nékolik
aproximaci a teoretickych nejasnosti.

Nepfimy mechanismus

Zakladnim fyzikalnim predpokladem vypoctl je uplatnéni tzv. neptimého mechanismu pfi nizkych koliznich
energiich. Jde o ramcovou predstavu, Ze kineticka energie pfichoziho elektronu prechdzi do excitace
vzdjemného pohybu jader, nikoliv do elektronické excitace elektronového obalu kationtu (do vypoctu
vstupuji Rydbergovy stavy neutrdlni dvouatomové molekuly odpovidajici ionizanimu prahu jednoho
elektronového stavu kationtu).

Autor se ve vétsi Casti disertacni prace zabyva procesy, v nichz se jiny (tj. pfimy) mechanismus neuplatriuje.
Nejprve je studovan proces Hy* + e~ pro symetrii 12; v ramci semikvantitativniho dvoudimenzionalniho
modelu. Tento model byl vyfesen pomoci plivodni metody FT (kapitola 2) a dvéma dalSimi nezavislymi
vypocetnimi metodami, tj. vypoctem na dvoudimenzionalni mrizce (kapitola 1) a pomoci teorie R-matice
(kapitola 3), které slouzi jako srovnavaci vypocty pro vyhodnoceni a odstranéni aproximaci u plvodni
metody FT. Autor docilil zdokonalené metody, tzv. energeticky zavislé FT (kapitola 4), ktera dosahuje
relativni chyby ucinnych prirezd v rozmezi 0,1% — 1% ve srovnani s presnymi vypocty.

Zdokonalenou, energeticky zavislou metodu FT autor uplatnil pro ptesny teoreticky vypocet ucinnych
prafezl a rychlostnich konstant disociaéni rekombinace HeH* + e~ = H + He (kapitola 5), ¢imZ pfispél k
feseni aktualni otazky tykajici se relativniho nadbytku kationtu HeH", jak byl nedavno naméren v nebule
NGC 7027. Vysledky ziskané autorem jsou ve shodé se souc¢asnym mérenim v zafizeni ,,cryogenic storage
ring“ modelujici prostfedi kryogenni teploty.

Vramci posledni kapitoly (kapitola 6) autor provedl ptripravné vypocty pro budouci implementaci
energeticky zavislé metody FT na pfimy mechanismus disocia¢ni rekombinace, kdy pfi srdZzce dochazi
k energetické excitaci stavl elektronového obalu kationtu. Jako modelovy systém vybral opét



nizkoenergetickou srazku vodikového kationtu s elektronem, avsak v symetrii 125, kdy se pfimy i nepfimy
mechanismus vzajemné kombinuji. Pfipravny vypocCet zahrnoval vytvofeni kvalitativniho
dvoudimenzionalniho modelu pro zprazené elektronické stavy kationtu v interakci s elektronem. Pomoci
tohoto modelu autor uskutecnil vypocty reakcnich prQrez(i pomoci teorie R-matice, které budou slouzit
jako srovnavaci vysledky pro pldnovany vyvoj energeticky zavislé metody FT.

Energeticky zavisla metoda FT se zpétnou propagaci

Klicovou veli¢inou pro vypocty metodou FT je kvantovy defekt pro pfichozi elektron zachyceny do
Rydbergovych stav( neutrdlni molekuly. Ziskdva se pomoci vypoctl elektronické struktury pfi dané
vzddlenosti jader, pfricemz v plvodni verzi metody FT je tato veli¢ina aproximativné povaZovdna za
energeticky nezdvislou. Autor nazorné ilustroval, jak tato veli¢ina mirné zavisi na energii a prokazal citlivost
disociacnich ucinnych prarezi na malé zmény jeji hodnoty.

Uprava pGvodni metody FT pro spravné zapoditani energetické zavislosti viech veli¢in véetné kvantového
defektu vyZzadovala nékolik novych teoretickych krokd, které teprve umoznily obnovit jeji numerickou
stabilitu. Autor dale odhalil, Ze predpoklad energetické nezavislosti veli¢in u plvodni verze metody FT
sniZzoval negativni dopad jeji dalsi aproximace, totiz Born-Oppenheimerovy (BOA) uvniti reakéni oblasti, a
vysvétlil princip vyruseni obou chyb.

Autor testoval platnost BOA pomoci srovnavaciho vypoctu a vysledkem bylo zjisténi, Ze BOA plati pouze
pro pomérné Uzké reakcni oblasti o poloméru nékolika bohrd. Na zakladé tohoto zjisténi navrhl origindlni
postup tzv. ,backpropagation” (vyse prekladam jako ,,zpétna propagace”), ktery umoznil pouziti BOA pouze
v uzké reakcni oblasti, kde je skute¢né platnd. Timto poslednim krokem teprve ziskal metodu se
zapocétenymi energetickymi zavislostmi, kterd svou presnosti predc¢i plvodni energeticky nezavislou
metodu FT.

Nehermitovska baze pro disociacni kontinuum

Plavodni metoda FT vyuziva k vypoctu reakénich priifez(i Siegertovy stavy systému, které obsahuji vazané
stavy a nehermitovské pdly S-matice (rezonance, anti-rezonance a anti-vazané stavy). Siegertovy stavy tvori
Uplnou bazi, proto se nabizi jejich vyuZiti pro diskretizaci kontinua, ktera je zpravidla mnohonasobné
vypocetné Uspornéjsi nezli odpovidajici numericka diskretizace hermitovského kontinua.

Autor poprvé podal rigordzni dikaz pro vyjadreni trasformované S-matice v bazi Siegertovych stav(l pfi
pouziti specidlniho funkcionalu, ktery pro tuto bazi nahrazuje skaldrni soucin a definuje relace Uplnosti.
Dale proved| numericky test nehermitovské formulace reakcénich prirezti pomoci ,,multichannel quantum
defect theory”, kde poufZil ¢ast Siegertovy baze (vazané stavy a rezonance, zatimco anti-vazané stavy a anti-
rezonance nebyly pouZity). Tato implementace nehermitovské teorie, pouzivana u plvodni metody FT, je
vSak zjednodusen3, pficemz autor numericky ukazal, Ze skute¢né vede k systematické chybé pobliZ otevieni
kanalli pro disociacni rekombinaci. Proto jako jinou variantu nehermitovské baze pouZil feSeni pomoci
externiho komplexniho skalovani Hamiltonianu, které zahrnuje navic také stavy, které se obvykle nazyvaji
jako ,,rotované kontinuum® a je znadmo, Ze jsou zodpovédné za nerezonancni rozptyl. Timto krokem byly
eliminovany systematické chyby pobliZz otevieni kanall pro disociacni rekombinaci, ¢imz autor zaroven
podal numerickou evidenci negativniho vlivu zanedbani nerezonancéniho rozptylu u pavodni metody FT.

Celkové zhodnoceni

Disertacni prace je pfinosem k teorii a numerickym metodam pro modelovani srazkovych procest lehkych
kationtl a elektron( pti nizkych energiich. Jejim vysledkem je rychla vypocetni metoda, kterd poskytuje



presné ucinné prirezy disociaéni rekombinace a vibracni excitace v ramci nepfimého mechanismu a nabizi
moznost dalSiho rozsiteni pro zahrnuti pfimého mechanismu.

Vypracovani disertacni prace zjevné obndselo vlastni vypocetni implementaci nékolika naroénych teorii
kvantové mechaniky a vyzadalo si vlastni nova resSeni, které pouzité kvantové teorie rozsiruji. O védecké
Urovni a vyznamu této prace svédci skutecnost, Ze autor jeji vysledky publikoval v ramci ¢tyf c¢lankd
v prestiznich védeckych ¢asopisech. Obzvlast zminim prispévek autora k probihajici védecké debaté
ohledné vysvétleni nadbytku kationtu HeH* v nebule NGC 7027, ktery vysel v ¢asopise Physical Review
Letters.

Formalni zpracovani disertacni prace je uspokojivé. PouZité teoretické metody jsou dlsledné doloZzeny
matematickymi vzorci, logicky postup je spravny a srozumitelny, vysledky jsou detailné komentovany a
dolozeny ilustracemi. Zajmu SirSiho publika nejen z fad studentd by podle mého nazoru poslouzilo, kdyby
disertacni prace obsahovala navic také struény pedagogicky uvod do méné bézinych teorii, coz se tyka
zejména teorie kvantového defektu, nehermitovské teorie a teorie R-matice. Nékteré veliciny jako
modelovy dvoudimenzionalni potencidl H, ¢i vinové funkce rezonanci by bylo mozné ilustrovat
prostorovymi obrazky, coz by mohlo ¢tenafi napomoci ke konkrétnéjsi fyzikalni predstavé. Nékteré casti,
zejména tykajici se vlastnich novych metod jako ,backpropagation”, by mohly byt vysvétleny podrobnéji,
napr. s vétSim ohledem na konkrétni implementacni kroky, pfipadné s pouzitim schematickych grafickych
ilustraci.

Otazka k obhajobé

Otézka k obhajobé se tyka vyuziti nehermitovskych spekter k vypoctu ucinnych prarezd. Bylo by pfipadné
mozné v rdmci dané metody (,,multichannel quantum defect theory“) vyuZzit vSechny pély S-matice véetné
anti-vazebnych stavl a anti-rezonanci?

Zaveér

Disertacni prace spliiuje pfredpoklady autora k samostatné tvofrivé védecké praci.
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