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Piedlozena disertace se tyka aktualni tematiky s cilem vylepSeni soucasného stavu teorie elektronového
rozptylu pro vysvétleni mechanismu rozpadu polyatomovych molekul narazem elektronu. Doktorand uvadi
v uvodu dva divody pro¢ je vyzkum v této oblasti aktualni. Prvni z nich se tyka astrofyziky, konkrétné
chemickych reakci v atmosféie nebeskych téles, iniciovanych narazem elektronu do molekul. Samoziejmé
vyzkum v této oblasti pfispiva k obecnému poznani, ale piece jenom jde o pon€kud specificky problém.
Druhy zminény divod se tyka 1é¢by rakoviny. Zde chci jenom piipomenout, ze pokud jde o 1é¢bu,
ozatovani paprskem protonii nabo litnych iontd je U€innéj$i nez ozafovani paprskem elektronti. Ani
experimenty in vitro ozafovanim vzorku DNA paprskem elektront, ani pocitatové animace trajektorii
elektronti ve vodném prostiedi nepotvrzuji, Ze proces DEA je tim hlavnim reakénim kanalem. V nejmensim
a to je ptinos teorie elektronového rozptylu pro jiz provadéné praktické aplikace v nanoelektronice.

Podstatné pro posouzeni dizertace je soubor ¢lankd publikovanych v renomovannych casopisech
Physical Review A a Physical Review Letters. Lze tedy predpokladat, Ze tyto ¢lanky byly oponovany
piednimi specialisty v oboru, Pfidavam k tomu jen dva osobni postichy. M¢l jsem moZnost a potéSeni
sledovat vyvoj metod na katedfe teoretické fyziky postupné od aplikaci na modelové potencidly, atomy, na
diatomika, nyni na CO, a i v zatim nepublikované praci 0 pyrrolu jakozto piedstaviteli opravdového
polyatomika.

V Uvodu a v Kapitole 1 je podan piehled dosavadnich publikovanych vysledki, na které disertace
navazuje. Uvedeny a popsany jsou i nejdileZitéj$i rovnice, coZz ulehuje orientaci v publikovanych
¢lancich. Trpélivost doktorandovi ziejmé dosla pfi psani na konci sekce 1.2 u rovnic (1.11), u které je pouze
odkaz oponentovi, aby se o ni poudil v pfiloZzené publikaci [3]. Pro Gplnost jesté zmifuji pfehlédnutou
chybu nastr. 7: CO, ma tfi vibraéni mody, ne Ctyfi.

Kapitola 2 je jen kratky odstavec, ktery odkazuje na publikované ¢lanky jak v nich se rozsifen model
pro disocia¢ni kanal iniciovany piijmem elektronu do elektronického systému CO, (DEA). Jde o pionyrsky
pocin pro piesné vypocty srazkovych prufezi DEA. Kapitola 4 pak ukazuje cestu pro aplikace tohoto
piistupu pro vétsi nez triatomické molekuly.

Celkové zhodnoceni.

Pokud je mi znamo, ptinos doktoranda v publikovanych ¢lancich je dominantni . Da se z nich usoudit,

ze jsou vysledkem usilovné prace a nezmérmné invence. Cenné na nich je, ze pro CO; poskytly pfesné
vysledky ve vyborné shodé s experimentem. Mohou tak poslouzit jako standard pro testovani zavedeni
aproximaci, nutnych K tomu, aby vypocty byly zvladnutelné i pro molekuly vétsi nez CO,. Explicitné to
tika véta v praci [3] “The application of the present theoretical treatment to other polyatomic systems is
rather straightforward”, i kdyz tak asi ”’ptimocaré” to nebude. Zfejmé bude tieba jesté hodné prace, jak to
naznacuje rozpracovana studie o pyrrolu, popsana v kapitole 4. To nic neméni na isudku oponenta, Ze jde
o vynikajici disertaci, kterd nejspis bohaté splnniuje kriteria kladena na MFF a ziejmé je i vyrazné prevysuje.

Otazka do diskuse p¥i obhajobé prace:

Pravy panel (b) v Obr. 3 na strané 28 diserta¢ni prace. Doublet I1,, resonance, ktera je v linearni geometrii
degenerovana s vertikalni energii vic¢i neutralu kolem 3.6 eV se pfi ohybu molekuly §tépi na dve
komponenty, kterych energie jsou zobrazeny zelenou a ervenou pieruSovanou ¢arou. Jedna se o Renner-
Tellerovsky efekt. V okamziku jak horni (zelend) rezonance prekiizi neutralni kfivku, tak se Sitka



rezonance stava nulovou (opticky z obrazku) jak bych oéekaval pro ptipad, kdy se anion stava elektronicky
vazanym. Toto ale neni pravda pro spodni komponentu rozst€pené rezonance, ktera i pro zaporné energie
vykazuje nenulovou sirku, jako kdyby mél vazany stav kone¢nou dobu zivota. Mohl by obhajujici tento
fenomén vysvétlit?
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