Posudek doktorské disertacni prace

Autor prace: Jan Dvorak
Nazev prace: Contribution to theory of low-energy electron-molecule collisions.
Autor posudku: doc. RNDr. Martin Cizek, PhD (8kolitel)

Predlozena doktorské disertaéni prace rozviji téma tradiéné studované na Ustavu teoretické
fyziky ve skupiné zalozené prof. Jifim Horackem, které sem pfinesl ve spolupraci s prof.
Wolfgangem Domcke, jenz za sviij prispévek k rozvoji nasi skupiny dostal cestny doktorat
University Karlovy. Jde o teoreticky popis neelastickych srazek elektronti s molekulami, které
hraji roli v mnoha procesech dulezitych v technologickych procesech nebo pii formovani
rozmanitych molekul v riznych astrofyzikalnich prostfedich. V nasi skupiné jsme vyvinuli
numerické nastroje pro velice presny popis téchto srazek pro diatomické molekuly, ale v
podrobnéj§im popisu polyatomik jsme zatim provadéli jen nesmélé pokusy, které spocivali
v restrikci na jeden vibracni stupeni volnosti. Prace Jan Dvoraka vnesla do tématu opravdovy
prilom a jsem presvédcen, ze jeji vysledky nam umozni popis mnoha zajimavych jevl ve
srazkéach elektront s v&t§imi molekulami.

Samotny text prace je rozdé€len do tii hlavnich casti, které jsou seskupeny kolem kapitoly dve,
jez je tvofena tfemi publikacemi v Casopise Physical Review. Uvodni kapitola vysvétluje
zaklady teorie vibra¢ni dynamiky anionu po srazce elektronu s molekulou zalozené na
projekénim formalismu. Tento tvod je velmi strucny, protoze detailni popis dynamiky vcetné
zahrnuti vibronického kaplingu je soucasti ¢lankid v kapitole 2, ale pridava ukazky 2D
»electron-energy loss® spekter (EELS) na jednoduchych ptikladech dvouatomovych molekul
a na pripadu dynamiky dvou svazanych vibracnich moédi na potencidlovych povrsich
propojenych pfes ,,conical intersection”. Ackoli je tato kapitola pomérné strucnd, povazuji ji
za cenny piispévek, protoze neexcituje zadna publikovand prace systematicky se zabyvajici
popisem 2D EELS.

publikaci, z nichz prvni vysla jako Physical Review Letter, druhd vysla v ¢asopise Physical
Review A a tieti je v recenznim fizeni ve stejném Casopise. Ackoli prace maji vétsi mnozstvi
autortl, piispévek Jana Dvotaka na vSech byl naprosto dominantni. Skupina z Heyrovského
ustavu fyzikalni chemie pfispéla k experimentalni ¢asti a k popisu anharmonickych jevu a
Karel Houfek nam vypocetl rozptylovd data pro sestaveni modelu, ale po pocatecnich
diskusich vseobecnych principi provedl doktorand veskeré sestaveni modelu a vypocty
dynamiky sam. RovnéZ text teoretické ¢asti zminénych tii publikaci je z 90% jeho dilem. Co
se tyCe kvality této prace, dovolim si ocitovat z posudku anonymniho recenzenta druhé z nich:
»In my opinion this paper definitely belongs in Physical Review Letters. It reports the results
of a tour-de-force of experiment and theory that probes the behavior of coupled metastable
states at a level of detail and clarity so far beyond what has been done to treat this problem
that it is a qualitative departure from the previous literature. I say that even though that
literature is extensive. The key here is that the metastable states (states of the CO; anion) are
coupled in such a way that the idea of the nuclei moving on potential surfaces with local
couplings is simply not applicable. The presence of the virtual state, formally problematic to
treat alone, in the coupled set of three metastable states precludes any such simpler
treatment. Add the fact that the key result here observes and explains the excitation of
vibrational states with 19, 20 or 21 quanta of excitation and one can see that this work breaks
the new ground.”. Jan Dvotak vénoval rovnéz velkou pozornost piipravé obrazkli ve
zminénych publikaci, které jsou také vylu¢né jeho praci. O tom, ze odvedl dobrou praci,
svedci i to, Ze oba uz vyslé ¢lanky byly specialné vyclenény, jako ,,editors choice*.



Posledni dvé kapitoly prezentuji ¢ast prace smérovanou do budoucnosti, k dal§imu zobecnéni
ptistupu pro vétsi molekuly a pro molekuly s disociujicimi stupni volnosti. Doktorand jednak
zobecnuje numericky popis, tak aby bylo moZzno zahrnout disociaci, a dale se pokousi
konstruovat modely pro disociaci molekuly pyrolu. Tato snaha je Gsp€sna ve zobecnéni
numerickych metod a v textu jsou prezentovany vypocty ucinnych prifezi pro vibracni
excitaci a disociani zachyt v ramci dvourozmérného modelu. Posledni ¢ast zatim nebyla
publikovana, protoze pokracuje prace na vybéru spravnych stupnii volnosti relevantnich pro
skute¢nou dynamiku molekuly, ale ptedstavuje velmi uspésny pocatek dal§iho rozsiteni
pristupu.

Pred zavéreénym shrnutim svého posudku bych rad jesté komentoval Cast prace, kterd se
nedostala do finalniho textu. Jan Dvotak zacal své doktorské studium rozsifenim tématu své
diplomové prace a zkonstruoval nelokdlni model pro popis asociativniho odtrzeni elektronu

pfi srazkach Li + H a Li” + H. Prvni ¢ast jsme publikovali v ¢asopise The European Physics
Journal D, kde se obrazek doktoranda dostal na titulni stranu ¢isla. Druhou ¢ast doktorand
sepsal do formy publikace, ale stale ceka na moje finalni upravy, protoZe jsem ji chtél rozdélit
na dvé c¢asti, z nich druha by prezentoval data ve formé pouzitelné¢ v modelech chemie raného
vesmiru. Doktorand sice tyto publikace nezahrnul do disertacni prace, protoze se chtél v praci
soustiedit na jedno téma, ale pfesto bych rad tuto praci ptipomnél, jako soucast vysledki jeho
doktorského studia. Dalsi cast, ktera se dostala do prace jen okrajové, je rozsahla
parametricka studie 2D EELS spekter, kterou Jan Dvorak zkompiloval a analyzoval, ale ktera
zustala stranou ve formée tisténé zpravy, kvili zajimavym experimentalnich vysledkim pro
COqz, jejichz vysvétleni jsme vzali jako prioritu. Kromé téchto aktivit Jan Dvotak prispival
jako (neoficialni) konzultant v praci dalSich studentl, pfedev§im v bakalaiské a poté
diplomové praci Martiny Sarmanové a bude spoluautorem publikace, kterou ztéto prace
pfipravujeme. S Martinou Sarmanovou rovnéz ziskal projekt GAUK, ktery velmi svédomité
vedl (po predchozi spoluucasti na projektu GAUK Véaclava Alta). Doktorand rovnéz
n¢kolikrat prezentoval vysledky své prace na mezinarodnich konferencich a byl pozvan

prednést prednasku o své praci o dynamice aniontu CO2 na konferenci POSMOL (XXI
International Workshop on Low-Energy Positron and Positronium Physics and XXIII
International Symposium on Electron-Molecule Collisions and Swarms) v 1ét¢ ptistiho roku
v Kanadském Notre Dame.

Na zavér bych rad uvedl, Ze Jan Dvotak patii bezesporu k nejleps$im studentlim, s nimiz jsem
se behem své kariéry setkal. Kombinuje v sobé schopnosti vystihnout podstatné informace ze
studijni literatury, efektivné pouzivat a kombinovat rizné vypocetni nastroje a v neposledni
fadé rovnéz prehledné a logicky formulovat vysledky svoji prace ve vystiznych obrazcich a
v odborném textu. Ke své praci pristupuje peclivé a zodpovédné, je velmi samostatny a
projevuje iniciativu problémy dotdhnout do konce a hledat dalsi moznosti rozvoje.
Jednoznacné prokazal schopnost samostatné¢ védecké prace. Predlozena prace dle mého
nazoru plné splituje naroky kladené na doktorskou disertacni praci.
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