Posudek prace

predloZené na Matematicko-fyzikalni fakulté
Univerzity Karlovy

U posudek vedouciho posudek oponenta
bakalaiské prace Q diplomové préace

Autor: Vaclav Kubicek

Néazev prace: Modelovani kvantové dynamiky v anharmonickych potencidlech pomoci modelu
interagujicich harmonickych oscilatori

Studijni program a obor: fyzika, obecnéa fyzika

Rok odevzdéani: 2022

Jméno a tituly oponenta: doc. RNDr. Karel Houfek, Ph.D.
Pracovisté: UTF MFF UK
Kontaktni e-mail: Karel.Houfek@mff.cuni.cz

Odborné troven prace:
O vynikajici velmi dobrd U praiméma U podpraméma U nevyhovujici

Vécné chyby:

téméf zadné 1 vzhledem k rozsahu piiméfeny pocet U méné podstatné cetné U zavazné

Vysledky:
origindlni U ptavodni i prevzaté U netrivialni kompilace Q4 citovane z literatury [ opsané

Rozsah prace:
U veliky standardni U dostate¢ny [ nedostatecny

Graficka, jazykova a formalni uroven:
Q vynikajici velmi dobra U primérma O podprimérna U nevyhovujici

Tiskové chyby:
U témef zadné vzhledem K rozsahu a tématu pfiméteny pocet L Cetné

Celkova troven prace:
Q vynikajici velmi dobra U primérma O podprimérna U nevyhovujici



Slovni vyjadf¥eni, komentare a pfipominky oponenta:

Vaclav Kubicek se ve své préci zabyval kvantové-mechanickymi modely v jedné dimenzi. Nejprve
na modelu s Morseho potencidlem a s potencialem, ktery ma dvé minima, otestoval numerickou
metodu pro nalezeni vlastnich energii a stavi, ktera je zalozena na rozvoji vinovych funkci do
baze slozené z vlastnich funkci linearniho harmonického oscilatoru. Metodu implementoval
pomoci vlastniho programu a studoval konvergenci vzhledem k velikosti baze. Poté tuto metodu
pouzil k feSeni systému dvou vazanych harmonickych oscilatord. Na tomto modelu pak studoval
platnost adiabatické aproximace v zavislosti na parametrech pouzitych potenciali a vazby mezi
nimi, pficemz ukazal, ze pro studovany model byla adiabaticka aproximace piesnéjsi v piipadech s
vétsi vazbou.

Kromé tvodu a zavéru obsahuje prace dvé kapitoly. V prvni je stru¢né shrnuti kvantového popisu
molekul, pouzivanych zakladnich aproximaci a pojmid a poté jsou piedstaveny jednotlivé
jednorozmérné modely, které jsou v praci numericky feSeny a studovany. V druhé kapitole jsou
pak shrnuty vysledky numerickych testi pro jednodussi potencialy a podrobnéjsi diskuze vysledku
pro dva vazane harmonické oscilatory.

Pokud jde o odbornou stranku, chtél bych zde uvést nepiesnosti v terminologii, Které ovsem
nemaji vliv na obdrzené vysledky:

1) V sekci 1.2.2 neni spravné obecné formulovan pojem diabatické reprezentace. Elektronické
funkce v této reprezentaci nejsou vlastnimi stavy elektronického hamiltonianu, ovsem tato
vlastnost je vyuzita v rovnici (1.17), ktera ma byt vychozim bodem pro odvozeni rovnic
(1.18) a (1.19), ktereé popisuji system v diabatické reprezentaci. Naopak podstatné v této
reprezentaci je, ze elektronické stavy se pomalu méni s jadernou vzdalenosti a Ize zanedbat
jejich derivace v rovnici (1.17). Takze rovnice (1.17) by méla byt v tomto smyslu zménéna.

2) U modelového systému dvou vézanych harmonickych oscilatort se pfi porovnani
diabatické a adiabatické reprezentace nespravné pouziva spojeni ,,porovnani dvou
pouzitych aproximaci®. Domnivam se, ze model je pfesné definovany a i vyfeSeny v ramci
diabatické reprezentace a lze tedy hovofit pouze o adiabatické aproximaci k tomuto
modelu.

Pokud jde o numerické feSeni studovanych modelii, domnivam se, ze v nékterych piipadech
nebyla volena baze optimalné (viz otazky do diskuze nize). Je sice podrobné zkoumana rychlost
konvergence vysledkli vzhledem k poc¢tu bazovych funkci, ale neni diskutovana moznost volby
jiné baze jakozto vlastnich stavii modifikovaného (SirSiho, posunutého) harmonického oscilatoru.
Takova optimalizace baze by mohla vyznamné zredukovat pocet bazovych funkci k ziskani
vysledkt s danou piesnosti, coz v jednorozmérnych modelech neni sice pfili§ podstatné, ale pro
vicerozmérné systémy muze jit 0 zcela zasadni redukci vypocetni narocnosti.

Piestoze se piedlozena prace ¢te pomérné dobfe, objevuji se v ni drobné jazykové nedostatky,
kterym by se dalo vyhnout opétovnym pozornym pieétenim celé prace, napf. chybé&jici Carky,
zamény piedlozek ,,s a ,,z* nebo pouziti hovorového ,,tohle” apod. Také n¢které formulace jsou
zbyte¢né komplikované na Ukor jasnosti a nékdy i pfesnosti (napi. ,,[vInova funkce] nese pouze
nepfesnost danou §ifenim strojové presnosti misto ,,... danou $ifenim zaokrouhlovacich chyb
danych konecnou strojovou piesnosti®).



Také prezentace vysledkt ma nékolik nedostatkd, kterym by se dalo predejit peclivéjsim projitim
celé prace jesté jednou:

1)
2)

3)

4)

5)

u n¢kolika obrazki jsou piili§ malé popisky, téméft na hranici Citelnosti,

u obr. 2.1 podle mé nesouhlasi popisek stim, které vinové funkce jsou ve skute¢nosti
zobrazeny na jednotlivych panelech,

na obr. 2.4 by bylo vhodné&jsi ukazat harmonicky potencial pro zvolenou bazi misto
harmonického piiblizeni v okoli minima,

na obr. 2.10 se objevuje nahly pokles funkce AE1 pro Vi2 = 0.2, ov§em v tabulce 2.6 je tato
funkce rostouci se zvétsujicim se V12, a neni tedy jasné, co je spravna hodnota; podobné
,.skoky* se objevuji v zavislostech na obr. 2.8, které se ale zdaji byt konzistentni s daty
Vv tabulce 2.5, piesto se nabizi otazka, zda tyto ,,skoky* odpovidaji skute¢nosti, nebo jde o
zobrazeni nespravnych dat,

popis obr. 2.11 v textu a popisky os (v obou je absolutni hodnota) jsou nekonzistentni se
zobrazovanymi grafy, které ukazuji rozdil vinovych funkci (kladné i zaporné hodnoty).

I pres vyse uvedené drobné vécné a jazykové nedostatky povazuji ptedlozenou praci za zdafilou,
jejiz vysledky mazou usnadnit pochopeni vztahu adiabatického a diabatického popisu jaderné
dynamiky molekul. Pfestoze navrhuji hodnoceni velmi dobte predev§im kvuli fad¢ drobnych
nedostatk, v pfipadé dobré obhajoby a reakci na otazky bych se ptiklonil k lepsimu hodnoceni.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

1)

2)

Praci

Pti feSeni problému s Morseho potencidlem byla pouzita baze harmonického oscilatoru,
ktery aproximuje tento potencial v minimu. Vzhledem k malé relativni Sifce takto
ziskaného harmonického oscilatoru (viz obr. 2.1) vi¢i Morseho potencialu neni jasné, pro¢
by toto méla byt vhodna baze. Nebylo by efektivnéjsi pouzit napt. bazi harmonického
oscilatoru, ktery by mél minimum uprostied klasicky povolené oblasti nejvyssiho vazaného
stavu Morseho potencialu, ktery nas zajima? Je néjaky divod, pro¢ by méla byt baze
zvolena v minimu potencialu?

Bylo by zajimavé podivat se, jak zavisi konvergence vysledki na Sifce harmonického
oscilatoru definujiciho bazi. Napt. pro modelovy potenciél s dvéma minimy byl zvolen
harmonicky oscilator aproximujici modelovy potencial v minimu a posunuty do po¢atku
soufadnice. Takovy harmonicky oscilator je opét pomérné uzky. Nebylo by vyhodné;si
pouzit bazi danou Sir§Sim harmonickym potenciadlem? A je opravdu vyhodné pouZit jako
bazi v piipadé systému dvou vazanych harmonickych oscilatora pfimo vlastni stavy
diabatickych potenciala? Nebylo by i v tomto ptipadé¢ lepsi pouzit bazi posunutou smérem
do stfedu a pro $irsi harmonicky oscilator?

doporucuji
U nedoporucuji
uznat jako bakalafskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
U vyborné [XI velmi dobie U dobfe U neprospél
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