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urcit rezonance. Vlastni ¢isla odpovidajici rezonancim jsou komplexni a nachézi
se ve ¢tvrtém kvadrantu komplexni roviny. Pro jejich vypocet jsou pouzity nume-
rické metody koneénych prvka (FEM), reprezentace pomoci diskrétni proménné
(DVR), externiho komplexniho skalovani (ECS) a QR algoritmus. Prace se za-
meéfuje na numerické simulace vlastnosti metod s ohledem na presnost vypoctu
rezonanci a pokryti komplexni roviny pro nékolik jednorozmérnych modelovych
potencialii. Vyuziti potenciali je také ilustrovano na datech rezonanci pro rozptyl
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Uvod

Rezonancni jevy se vyskytuji v celé radé oblasti fyziky, at uz klasické ¢i kvan-
tové. Pripad tvarové rezonance (z angl. shape resonance) je v kvantové mechanice
spojeny s rozptylem castic, které prochézi potencialovou bariérou diky tunelo-
vému jevu dle [I]. Aby nastala rezonance, musi mit rozptylovand ¢astice urcitou
specifickou energii, ktera odpovida stavu systému, pii némz dochézi k docasnému
zachyceni Castice diky tvaru potencialu. V kvantové teorii rozptylu se ukazuje,
ze rezonance uzce souvisi s poly tzv. S-matice, které se nachazeji v komplexni
roviné energie dle [2].

Urceni energetického spektra a vlastnich stavii uréitého systému je vystupem
reseni staciondrni Schrodingerovy rovnice neboli vlastniho problému s Hamilto-
novym operatorem. Ve standardni formulaci kvantové mechaniky jsou operatory
méritelnych veli¢in hermitovské a jako takové maji Cisté redlné spektrum. Vazané
stavy maji energie urcené redlnymi vlastnimi ¢isly a vlastni stavy jsou kvadra-
ticky integrovatelné. Tuto vlastnost nesplnuji stavy ptislusné rezonancim s kom-
plexnimi energiemi, které se vyskytuji ve ¢tvrtém kvadrantu komplexni roviny,
tedy redlna ¢ast je kladna a imaginarni cast je zaporna. Redlna slozka predstavuje
rezonanéni energii a imaginarni slozka odpovida sitce rezonance spojené s jeji do-
bou zivota. Prestoze rezonance nejsou vlastni stavy systému, lze je jako vlastni
stavy urcovat, pokud se provede vhodna modifikace odpovidajictho hamiltonidnu
pomoci tzv. komplexniho Skdlovani dle [3].

Schrodingerovu rovnici lze i v jednorozmérném pripadé analyticky resit pouze
pro nékolik vybranych typt potencialii, napt. pro parabolicky potencial harmo-
nického oscilatoru nebo pro pravothlou jamu. Obecné je nutné problém Tfesit
numericky. Pro numerické feseni obycejnych a parcialnich diferencialnich rovnic
se Casto vyuzivd metoda kone¢nych prvka (FEM z angl. Finite Element Method).
Ta rozdéluje oblast, kde problém fesime, na elementy, na kterych je priblizné te-
seni aproximovano rozvojem do baze polynomu. Celkové priblizné reseni je poté
dano superpozici pres elementy. Varianta metody s reprezentaci pomoci diskrétni
proménné (DVR z angl. Discrete Variable Representation) vyjadiuje feSeni na
kazdém elementu pomoci interpolac¢nich polynomt zkonstruovanych pomoci uz-
lovych bodt Gaussovy-Lobattovy kvadratury. Vyhodou je, Ze operator potencialu
je v takové bazi efektivné diagonalni, avsak pro operator kinetické energie toto ne-
plati. Vyslednd matice Hamiltonova operatoru je témér blokové diagonalni a ma
vhodny tvar pro vypocet spektra. Aby spektrum tohoto operatoru bylo komplexni
a objevily se v ném rezonance, pouziva se transformace, ktera realnou prostorovou
proménnou prevede na komplexni pomoci rotace, coz je obsahem metody exter-
niho komplexniho skalovani (ECS z angl. Exterior Complex Scaling). Vlastni ¢isla
vysledné Hamiltonovy matice se daji urcit pomoci QR algoritmu a obecné zavisi
na pouzitych parametrech numerické metody az na energie vazanych stavi a rezo-
nanci, které jsou s dobrou presnosti na téchto parametrech naopak nezavislé. Tato
vlastnost je umoznuje detekovat. Stac¢i pouzit metodu pro dvé riizna nastaveni
a najit shodna vlastni ¢isla v rdmci zvolené tolerance.

Prace se vénuje numerickym simulacim vyse uvedenych metod s ohledem na
presnost vypoctu rezonanci pro jednorozmérné modelové potencidly. Dale se za-
meéruje na pokryti komplexni roviny rezonancemi, coz je uzitecné pro konstrukei



jednoduchych modelt v atomové a molekulové fyzice. Prace je ¢lenéna do ¢tyt ka-
pitol. V[I] kapitole je obecné popsdna rezonance v kontextu kvantové mechaniky
s dlirazem na tvarovou rezonanci. Jsou uvedeny vlastnosti energetického spektra
a prehledové nékolik metod vypocétu. [ kapitola se vénuje popisu numerickych
metod, které jsou v praci pouzity. Konkrétné metodé koneénych prvka (FEM),
reprezentaci pomoci diskrétni proménné (DVR), externimu komplexnimu skalo-
vani (ECS) a vypoctu vlastnich ¢isel pomoci QR algoritmu. Ve . kapitole je
popsana implementace programu na vypocet vlastnich stavi spolu s priklady po-
uziti. Program je k dispozici jako open-source ve standardnim repozitatri knihoven
pro jazyk Python, kde je také dostupna uzivatelskd dokumentace. Jadrem préace
je[ kapitola. V ¢asti[.1] jsou prezentovény vysledky numerickych simulaci vlast-
nosti pouzitych metod s ohledem na presnost vypoctu rezonanci. V ¢ésti
jsou prezentovany vysledky pokryti komplexni roviny rezonancemi pro modelové
potencialy nazyvané gaussouvsky, exponencidlni, Morsetv a parabolicky gaussov-
sky. Vsechny tyto potencidly obsahuji parametry, které ovliviiuji polohu rezonanci
v komplexni roviné a zménou parametri lze urcit oblasti, které jsou pro jednotlivé
potencidly dosazitelné. Vyuziti potencialt je také ilustrovano na datech rezonanci
z rozptylu elektronu na vybranych dvouatomovych molekuldch Ny, Oy, NO a CO.
V pripadé molekul Ny a NO je k dispozici model, ktery popisuje interakci elek-
tronu s molekulou pomoci gaussovského potencialu dle [4].

V celé praci se pouzivaji atomové jednotky, kde pokladame Planckovu kon-
stantu A = 1 a hmotnost elektronu m, = 1, takze nize uvedené vzorce jiz tyto
konstanty neobsahuji. Redukovand hmotnost systému je vztazena k hmotnosti
elektronu a jednotkou energie je Hartreeho energie E}, = h?/(me.a?) ~ 27.211 eV,
kde ap = 0,529 x 107'* m je Bohrtiv polomér atomu, ktery je jednotkou délky.
Vsechny vstupni hodnoty a vystupy vytvoreného programu jsou v atomovych jed-
notkach a pokud nejsou uvedeny jednotky v textu ¢i grafech, jsou hodnoty vzdy
v téchto atomovych jednotkéch.



1. Rezonance

1.1 Typy rezonanci

Rezonance se vyskytuji v fadé fyzikalnich jevii. S ohledem na tucely prace si
uvedeme dva typy rezonanci, tvarovou (z angl. shape resonance) a Feshbachovu.
Priklady jevu z oblasti atomové fyziky bez blizsiho popisu jsou v tab. [I.1 pfevzaté
z [5]. Tyto rezonance maji rtiznou dobu zivota a z pohledu kvantové mechaniky
odpovidaji kvazistaciondrnim staviim (pouziva se i termin metastabilni). Samotna
doba zivota zavisi na konkrétnim jevu a casova skdla je siroka od femtosekund

po tisice let.

’ Jev Systém \ Rezonance
Radioaktivni zareni Jadra Tvarova
A lekul
Starkiv jev t omy a move /u v Tvarova
nizkofrekvencnim poli
. Atomy a molekuly ve
Fotoionizace . . Feshbachova
vysokofrekveénim poli
.. Atomy a molekuly v
Augertv jev . , Feshbachova
excitovanych stavech
.. Tvarova,
Predisociace Molekuly Feshbachova
At lekul
Predesorpce omy a m(/) ey Feshbachova
adsorbované na povrchu
e .., | Atomy a molekuly v Tvarova,
Generovani vyssi harmonické o , :
silném laserovém poli Feshbachova
— %tlo Sici tick?
Odchézejici médy ve vinovodu Svétlo sirfel se optickym Feshbachova
vlnovodem

Tabulka 1.1: Priklady fyzikélnich jevi s rezonanci

Tvarova rezonance je spojena s rozptylem cCastice na potencidlové bariére,

skrze kterou castice prochéazi diky tunelovému jevu. Priklad potencialu s barié-
br?

rou, ktery vznikne kombinaci pritazlivého ¢lenu s kratkym dosahem ae™" pro
a < 0,b > 0 a odpudivého centrifugalniho ¢lenu s dlouhym dosahem 12(;?:2), je na

obr. [1.1}, viz [I], kde jsme polozili hmotnost ¢éstice m = 1 a orbitdlni moment
hybnosti [ = 1. Céstice s kladnou energii niz§f nez vyska bariéry je zachycena
v oblasti s pritazlivym potencidlem a tento stav je kvazistacionarni. Z oblasti se
dostane tunelovanim pres bariéru. Hlavni nédplni prace je detekce tvarovych rezo-
nanci pro jednorozmeérné potencidly, ovsem tento typ rezonance se vyskytuje také
ve vicerozmérnych problémech. Tvar potencidlu ovliviiuje dobu zZivota rezonance
definovanou vztahem

(1.1)

kde T" je tzv. sitka rezonance.
Dalsim typem je Feshbachova rezonance pojmenovana po Hermanu Feshba-
chovi, viz [6], [5], kterou si ilustrujeme na piikladu dvoukandlového modelu. Uva-
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Obrazek 1.1: Priklad potencidlu pro tvarovou rezonanci

VIR
uzavieny kanal
Y
04 - " E
otevieny kanil
»
0 R

Obrazek 1.2: Priklad potencialu pro Feshbachovu rezonanci

zujeme dva molekulové potencialy, potencial pozadi V,,(R), ktery reprezentuje
otevieny kanal (také se nazyva vstupni) a potencidl V,(R), ktery reprezentuje
uzavieny kanal na obr. prevzatého z [6], mezi kterymi existuje vazba. Re-
zonance nastava v pripadé, kdy se energie vazaného stavu (pokud neuvazujeme
vazbu) molekuly E, v uzavieném kanalu blizi energii srazky dvou atomu F v ote-
vieném kandlu a systém se diky vazbé miize docasné dostat do tohoto stavu. Prace
se Feshbachové rezonanci blize nevénuje a nerozebira jeji matematicky popis.

Tvarova rezonance ma cisté kvantovou povahu diky tunelovému jevu. Feshba-
chova rezonance ma i klasickou analogii, k excitaci mize dojit napt. ve vysoko-
frekven¢nim elektrickém poli.



1.2 Popis rezonance

V této ¢asti si uvedeme nékteré vlastnosti rezonanci, viz [2]. V teorii rozptylu
se pouziva pojem rozptylova matice (S-matice), kterd umoznuje urcit pravdépo-
dobnost prechodu mezi vstupnim a vystupnim stavem

w(®i = vo) = [(¥ol S|¥s) . (1.2)

Z pohledu rezonanci jsou diilezité pély S-matice v komplexni roviné hybnosti p,
kde hodnota diverguje. Poly, které se nachazi na kladné imaginarni poloose, odpo-
vidaji vazanym staviim. Pély ve ¢tvrtém kvadrantu komplexni roviny odpovidaji
rezonancim. V pripadé, Ze se pracuje s energii £/ = % misto hybnosti, nachazi se
prislusné pély jinde. Na zaporné redlné poloose jsou poly pro vazané stavy. Pély
pro rezonance obvykle ziistavaji ve ¢tvrtém kvadrantu, ale mizou se vyjimecné
nachézet i ve tretim kvadrantu. Prislusna rezonanc¢ni energie ma tvar

r
E = Ep iz, (1.3)

kde Er je rezonancni energie a I' jeji sitka. Ilustrace pélu S-matice je na obr. [1.3]

hybnost

vazané stavy

energie

vazane stavy

e rezonancni stav
e rezonanéni stav

(a) Hybnost (b) Energie

Obrazek 1.3: Poloha vazanych stavi a rezonanci v komplexni roviné hybnosti a
energie

Protoze vazané stavy i rezonance odpovidaji pélim S-matice, existuje mezi
nimi vztah. Do Hamiltonova operatoru se zavadi vazebni parametr A, ktery ovliv-
nuje velikost potencidlu

H=H"+\V, (1.4)

kde HY je kineticky ¢len. Pfedpokladejme, Ze existuje hodnota )y, pro kterou
je pol lokalizovany v pocatku, tzv. rezonance s nulovou energii. Parametr ur-
cuje polohy poli, které se pri zméné jeho hodnoty pohybuji v komplexni roviné,
jak v hybnosti, tak v energii. RozliSime dvé situace pro hodnoty orbitalniho mo-
mentu hybnosti [, a to [ = 0, resp. [ > 0. Pokud plati [l = 0 a A > \g, mame v
pripadé hybnosti pél na kladné imaginarni poloose a jemu odpovidajici vazany
stav. Snizovanim hodnoty parametru na A < Ag se pol posune na zadpornou ima-
ginarni poloosu. Prislusny stav se nazyva virtualni. V pripadé energie se poloha
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poélu pohybuje na zadporné realné poloose. Virtudlni stav se také vyskytuje na za-
porné realné poloose. Ilustrace je na obr. [I.4l V situaci [ > 0 se pdl odpovidajici
vazanému stavu pri zméné parametru posune do ¢tvrtého kvadrantu a stava se
rezonanci. Ilustrace je na obr. [I.5]

hybnost
] vazany stav
energie
véazany stav
® virtualni stav virtualni stav
(a) Hybnost (b) Energie
Obrazek 1.4: Pohyb stavi pro [ =0
hybnost
¢ vazany stav
energie
vazany stav
e rezonanéni stav
e rezonanéni stav
(a) Hybnost (b) Energie

Obréazek 1.5: Pohyb stavi pro [ > 0

1.3 Metody detekce

Metody detekce rezonanci lze zhruba rozdélit do nékolika tiid dle [I]. Je uve-
den jejich strucny princip, podrobnéji se prace vénuje metodam popsanym v ka-
pitole [2]



Metody rozptylu jsou zalozeny na vypoctu rozptylené vinové funkce v oblasti,
kde se ocekava vyskyt rezonance a vyrazné se méni fazovy posun. Poloha rezo-
nance a jeji sitka se hledaji napt. pomoci prokladani priubéhu tcinného pritrezu
Breitovou-Wignerovou formuli

4 (20 + 1) I2/4
k2 (E—Eg)?+12/4

o(E) = (1.5)

kde Eg je rezonancni energie a I jeji sitka. Metoda neni prilis presnd a ma spise
historicky vyznam.

Spektralni metody jsou zalozeny na vypoctu spektra modifikovaného Hamil-
tonova operatoru. Hamiltoniv operator je tradi¢né v kvantové mechanice her-
mitovsky a ma redlné spektrum. Protoze energie odpovidajici rezonancim jsou
komplexni, spektralni metody transformuji operator tak, ze jiz neni hermitovsky
a ma komplexni spektrum. Tyto metody poskytuji dostatecné presny vypocet re-
zonanc¢nich energii a odpovidajicich sitek a jsou velmi pouzivané. Jednou z téchto
metod je komplexni skalovani, jejiz varianta externi komplexni skalovani (ECS
z angl. Exterior Complex Scaling) je pouzita v této préci a je popsdna v ¢ésti
. Zde si struéné predstavime jiné 3 metody z této tiidy (také se nazyvaji me-
tody kontinua), viz [7]. Metody vyuzivaji parametrizaci Hamiltonova operatoru
H — H(\) a vypocet se sklada ze tif kroku:

o krok 1: Vypocet n energii E;()\;) pro m hodnot A, které se nazyvaji \-
trajektorie pro energie.

o krok 2: Identifikace trajektorii spojenych s rezonancemi.
e krok 3: Analyza vybranych trajektorii a nalezeni rezonanc¢nich energii.

Metody se nejvice lisi zpisobem parametrizace v kroku 1. Metody maji i své dil¢i
varianty podle zptsobu analyzy v kroku 3.

Metoda komplexniho absorbujiciho potencialu (CAP z angl. Complex Absor-
bing Potential) do Hamiltonova operatoru pridavé ryze imaginarni ¢len

H(n) = H —inW, (1.6)

kde 1 se nazyva sila CAP. Funkce W (r) je nezaporna a od jisté hodnoty r( roste
do nekonecna, priklad je

W(r) = {0 m<To (1.7)

(r—mrg)? r>rg.

Haziho-Taylorova stabiliza¢ni metoda (HTS z angl. Hazi-Taylor Stabilization)
diskretizuje stavy kontinua Hamiltonova operatoru tim, ze studovany systém ob-
klopi potencidlem, ktery realizuje dané okrajové podminky v uzavieném intervalu.
Délka intervalu L vystupuje jako parametr v kroku 1. Vystupem vypoctu je stabi-
lizacni graf zavislosti energie F,, (L) na parametru o = % Zatimco stavy kontinua
jsou priblizné timérné hodnoté parametru, rezonance na ni nezavisi. Odhad rezo-
nanc¢ni energie 1. fadu lze ziskat z inflexnich bod zavislosti a jeji sitka z lokalniho
chovani. Pokrocilejsi metody prokladaji data ze zavislosti E,(L;) a vytvari model



energie F(z), kde z je prodlouzeni parametru L do komplexniho oboru. Rezo-
nancni energie odpovidaji stacionarnim bodtm, kdy

= 0. (1.8)

dE(z)
| dz

Metoda regularizovaného analytického prodlouzeni (RAC z angl. Regularized
Analytical Continuation) priddavd do Hamiltonova operatoru pritazlivy potenciél
U

Hy,=H+ \U, (1.9)

kde A je silovy parametr. Prikladem potencial je U = —%. Ve vypoctu se parametr
A zvySuje, dokud se rezonance nezméni na vazany stav. Priblizny pocatecni odhad
polohy rezonance je potrebny. A-trajektorie odpovidajici rezonanci ma nejvétsi
sklon. Pomoci inverzni Padého aproximace se konstruuje model

(k% + 20’k + o + ) (1 + 6%K)

A =A 1.10
(x) Yot + B2 + k(202 + §2(a* + 5?))’ (1.10)
kde k? = —F a «, 3,9, \g jsou kladné parametry, ze kterych lze uréit rezonanéni
energii a jeji sitku
E, =% — o’ T = 4a%p. (1.11)



2. Numerické metody

2.1 Metoda FEM

Metoda kone¢nych prvku (FEM z angl. Finite Element Method), viz [§], je
urc¢ena pro numerické feseni obycejnych a parcidlnich diferencialnich rovnic. Pro
ucely prace je metoda ilustrovana na prikladu jednorozmérné Poissonovy rovnice
elektrostatiky

d?U(z)
da?
kde U je potencidl a p je hustota ndboje reprezentujici zdroj pole. Rovnice se
fe$i na intervalu x € [a,b] s homogenni Dirichletovou okrajovou podminkou
U(a) = U(b) = 0. Rovnici vynasobime tzv. testovaci funkei ¢ z vhodného prostoru
a provedeme integraci pres dany interval

= 4mp(x), (2.1)

[ et = [ amplarotaan. 2.2

dx2

Aplikaci metody per partes vymizi hrani¢ni ¢len a vysledna slaba formulace ma

tvar de(
/a dz dx /47T'0 (2.3)

Oblast Teseni je rozdélena na N elementti pomoci uzli g, ...,xNy a predpo-
kladame, ze Teseni U lze aproximovat jako linedrni kombinaci

x) ~ Z_; a;pi(T), (2.4)

kde ; jsou bazové funkce a a; jsou neznamé koeficienty. Jako bazové funkce lze
volit napr. trojuhelnikové pulsy s kompaktnim nosicem definované

0 T< T 1 VT > T
pi(r) ={ == za<z<uy (2.5)
Tij41—T

5 T S xS Xy,

které nabyvaji nenulové hodnoty pouze v jednom uzlu ¢;(x;) = d;; a spojité
se napojuji na sousedni uzly, kde jiz maji nulovou hodnotu. Pro zjednoduseni
uvazujeme rovnomeérné déleni uzla h = ;.1 — x;. Piiklad béze je na obr. [2.1]
Pozaduje se, aby aproximace v uzlech odpovidala funkénim hodnotam feseni,
pak pro koeficienty linedrni kombinace plati oy; = U(z;) a dostavame

U gi(x). (2.6)

=1

Za testovaci funkce ¢(x) postupné dosadime vSechny bazové funkce ¢;(x) do
slabé formulace . Dostaneme soustavu linedrnich rovnic Ao = b s prvky
matice Ay; = [ d%( d% )4z a koeficienty pravé strany b; = [P 47 p(z)pi(z)de.

a dz
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-4 -2 L 2 4

Obrazek 2.1: Priklad baze pro metodu FEM, N =5 h =1

P1i rovnomérném déleni uzli a volbé trojihelnikovych bazovych funkei, které maji
po castech konstantni derivace, ma matice soustavy jednoduchy tridiagonalni tvar

2 —1 0 0 0 0 aq b1
-1 2 -1 0 0 0 (6%)] bg
1 0 —1 2 -1 .- 0 0 a3 bg
— = 2.7
L S : : 27)
0 0 0 0 2 —1 anN_9 bN,Q
0 0 0 0 - —1 2 AN_1 bN—l

2.2 Metoda DVR

Metoda reprezentace diskrétni proménnou (DVR z angl. Discrete Variable
Representation) pouziva bazi funkei, ve které je operdtor potencialu V' vystupujici
ve stacionarni Schrodingerové rovnici

1d*)(z)
2 da?

+ V()¢ (x) = Ey(x) (2.8)

reprezentovan diagonalni matici. Metodu lze kombinovat spolu s FEM, kde se
v kazdém elementu pouziva baze z DVR, tzv. metoda FEM-DVR dle [3]. Metoda
je zalozena na aproximaci integraltt pomoci numerické kvadratury zvoleného radu.
Konkrétné se pouzivd Gaussova-Lobattova kvadratura popsand v [9].
Uvazujeme integraci v intervalu z € [—1,1]. Kvadratura je definovand pomoci

1 n—1
[ F@)dr = wif(=1) + wa (1) + 3 wif (z), (2.9)
- =2
kde x;,i = 2,...,n — 1 jsou uzly a w;,i = 1,...,n jsou vahy. Krajni uzly odpo-

vidaji hranici intervalu a vnitini uzly se voli jako kotfeny derivace Legendreova
polynomu P/ _,(z). Véhy jsou definoviny

2 i=1n
w; = {”<”1> , (2.10)

2
DB @ LT 2,...,n—1.
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Obrazek 2.2: Priklad baze pro metodu FEM-DVR, N =3,n =4

Krajni uzly jsou fixni, tedy fad kvadratury (stupen polynomu, ktery integruje
presné) je 2n — 1. Optimalni Gaussova kvadratura, kde uzly jsou kofeny Legen-
dreova polynomu, ma tad 2n + 1. Interval [—1,1] neni omezujici, uzly a vihy lze
preskélovat na obecny interval [a,b] pomoci linearni transformace

b—a
wl'—>T'le‘,
_)b—a +b+a (2.11)
Z; ZT; .
2 2

Béazové funkce tvori vazené Lagrangeovy interpolacni polynomy

n (k)
1 T — X,
k
@) == I 5w (2.12)
w; j=lg# Ly T X
kde index k =1, ..., N oznacuje element a vaha wz(k) zajistuje normovani. Definice

bézové funce plati na intervalu [z)_1,x;], kde mé interpolovat, a mimo néj je
funkce nulova. Pro zajisténi spojitého prechodu bazovych funkci mezi elementy
(nikoliv spojitosti derivace) se funkce, které jsou nenulové na okraji elementu,
spoji do jedné, tzv. premostovaci funkce (z angl. bridging function)

. k+1) (k+1
_ Vol @) + Jul e @) 2.13)

(k+1)

k
( )( —
wn "+ wy

z)

Diky homogenni Dirichletové okrajové Fodmince na hranici intervalu se nepouzi-
vaji prislusné bazové funkce na okraji 9011), oV tedy baze mé celkem N(n—1)—1
funkci. Ukdzka béze je na obr. 2.2] Polynomy nabyvaji nenulové hodnoty pouze
v jednom uzlu gpgk) (xyc)) = 57%) a diky této vlastnosti je posloupnost bazovych

funkci ortogonélni ve smyslu kvadratury

Tk k k k) (k), (k k), (k ) Ou i
/ 801(' )(x)gé )(x)dx ~ Zwl( )%( )(xl( ))905- )(xl( )) _ Zwl( ) o 5ij‘
Tl—1
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Z posloupnosti lokalnich bazovych funkei (definovanych v ramci jednoho ele-
mentu) zkonstruujeme posloupnost globalnich bazovych funkei (na intervalu [a,b])

(2.15)

N
@N(n—l)—l(’r> = 907(171‘
Operator potencialu je v této globéalni bazi diagonalni

N(n—1)—1

Vij = /ab 0i(2)V(z)p,(x)dr ~ Z wipi(x)Vi(x)p(z) = V(z;)di;.  (2.16)

=1

Operator kinetické energie je v bazi reprezentovan pomoci matice tuhosti (z angl.
stiffness matrix)

1 o dp;(x) dy;

1 & & gy de(x) d;(a?)
dx 5;; ) (2.17)

dx dx

Bazové funkce tvori vazené Lagrangeovy interpolacni polynomy, derivace v uzlech
pak maji tvar

dgi(zy) _ {%2? =TI (218)
dz o oy Hiztizik o ij i # k,

kde se lisi predpis pro diagonalni prvky od predpisu pro prvky mimo diagonalu
matice. Operator kinetické energie jiz v béazi neni diagonalni jako operator po-
tencialu, ale prislusnd matice tuhosti je témér blokové diagonélni, kde méme N
blokt (pocet elementt1) o velikosti n x n (pocet uzli v elementu) a sousedni bloky
se prekryvaji v jednom prvku (diky premostovaci funkci). Ukazka struktury ma-
tice je na obr. 2.3 vybarveny jsou obecné nenulové prvky. Stejnou strukturu mé
i matice Hamiltonova operatoru H;; = T;; + V.

2.3 Metoda ECS

Vazané stavy lze urc¢it ze spektra Hamiltonova operatoru, tj. z vlastnich cisel
a vektori Hamiltonovy matice. Matice je hermitovska, tedy mé pouze realna
vlastni ¢isla. Z takové matice ale nelze urcit rezonance, kterym odpovida vlnova
funkce ve tvaru rovinné viny

W(r) ~ A, (2.19)

kde A je amplituda a k& komplexni vlnovy vektor. Tato funkce neni kvadraticky
integrovatelna a nelezi v Hilbertové prostoru L?. Metoda externiho komplexniho
skalovani (ECS z angl. Exterior Complex Scaling), viz [1], [5], [3], umoznuje de-
tekeci vazanych stavi i rezonanci. Je zaloZena na transformaci souradnic pomoci
rotace v komplexni roviné

0
r=1{" €0 (2.20)
ro + (r—rg)e’™ > ro,
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Obrazek 2.3: Struktura matice tuhosti, N =3,n =4

Obrazek 2.4: Ilustrace metody ECS

kde 7y je bod, od kterého se souradnice transformuje, a « je thel rotace. Oba pa-
rametry se voli v zavislosti na problému. Pro tcely prace je uveden jednorozmérny
tvar, v pripadé trojrozmérnych problémt s radialné symetrickym potencidlem je
takto transformovéna radidlni soufadnice. Ilustrace transformace je na obr. 2.4]
Pro jednoduchost zvolme transformaci r — re’®. Po dosazeni do dosté-
vame
’(,D(?“) -~ Aeikrem — AeFrsinaikrcosa (2‘21)

a diky exponencidlnimu poklesu pro a < /2 je jiz vlnova funkce kvadraticky
integrovatelna. Transformace souradnic se projevi na tvaru Hamiltonovy matice
rotaci v komplexni roviné u kinetického i potencialového ¢lenu

H(a) = e T 4+ V(a). (2.22)

Transformovana matice jiz neni hermitovska a v diisledku nema cisté realné spek-
trum.

Vliv transformace na polohu vlastnich ¢isel v komplexni roviné je ilustrovan
na obr. dle [I]. Vazané stavy se nachézi na zdporné realné poloose. Stavy kon-
tinua jsou na polopiimce otoc¢ené o thel 2a do ¢tvrtého kvadrantu. Rezonance
se nachazi ve stejném kvadrantu nad touto poloptimkou, je-li zvolen dostatecné
velky 1hel «, a jejich poloha nezavisi na zvoleném thlu. Tato vlastnost umoznuje
jejich detekci. Pokud se spektrum vypocte pro dvé rtizné hodnoty uhli, vlastni
¢isla odpovidajici vazanym staviim a rezonancim budou v obou pripadech stejna.
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rezonanéni stav

stavy kontinua s

Obrazek 2.5: Vlastni ¢isla po aplikaci metody ECS

Zméni se stavy kontinua, které na pouzitém thlu zavisi. Parametry metody ské-
lovani ry a « lze volit. Parametr ry by mél byt nezaporny v problémech, kde r
predstavuje radidlni souradnici. V zavislosti na volbé parametri 1ze rozlisit néko-
lik variant, viz [5]:

o (S: Komplexni skalovani (z angl. Complex Scaling) pro volbu rg = 0. Trans-
formuji se vsechny soutradnice.

o FECS: Externi komplexni skdlovani (z angl. Exterior Complex Scaling) pro
obecnou volbu. Transformuji se souradnice az od bodu r > ry.

o SES: Hladké externi skdlovani (z angl. Smooth Exterior Scaling), které od-
stranuje ostry zlom v bodé rg.

2.4 Problém vlastnich c¢isel
Problém vlastnich ¢isel je popséan napt. v [10] a definovan ve tvaru
Az = Az, (2.23)

kde A € C™*" je ¢tvercova matice, x € C" je nenulovy vlastni vektor a A € C
je vlastni ¢islo. Mnozina vlastnich ¢isel tvori spektrum matice a jsou to koreny
charakteristického polynomu

pa(A) = det(A — ). (2.24)

Z numerického hlediska neni vhodné pocitat vlastni ¢isla jako kofeny polynomu,
protoze tloha je Spatné podminéna a podle Galoisovy véty neexistuje vzorec pro
kofeny polynomil patého stupné a vyssiho. Pro kazdou ¢tvercovou matici existuje

Schurav rozklad
A=QRQ", (2.25)

kde matice @ je unitarni a matice R je horni trojihelnikova s vlastnimi ¢isly na
hlavni diagonale. Protoze vlastni ¢isla nelze urcit presné, nelze také presné urcit
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Schuriv rozklad. Pouziva se iteracni metoda, kterd prevadi ptivodni matici na
horni trojihelnikovou pomoci podobnostnich transformaci

Q- QaQ1AQ1Q2 - - Qj, (2.26)

kde matice (), jsou unitarni a jejich sou¢in rovnéz. V limitnim procesu j — oo
metoda konverguje k horni trojihelnikové matici. Unitarni matice jsou numericky
vyhodné, protoze neméni ¢islo podminénosti. Metoda pro vypocet Schurova roz-
kladu se sklada ze dvou fazi. V prvni fazi se puvodni matice transformuje na
matici v hornim Hessenbergové tvaru, kterda ma vsechny prvky pod prvni pod-
diagonalou nulové. Transformace se provadi pomoci Householderovych reflexi,
jejichz matice jsou unitarni a v kazdém kroku nuluji ve vybraném sloupci prvky
pod prvni poddiagonalou. Ve druhé fazi se pouziva QR algoritmus, ktery pocita
iteracné Schurtiv rozklad matice H v hornim Hessenbergové tvaru, ktery je jed-
nodussf nez u piivodni obecné matice. Oznacime pocateéni aproximaci H® = H.
V kazdé iteraci se pocita QR rozklad matice

H® — QWK (2.27)

kde Q™ je unitarni matice a R® je horni trojihelnikova matice. Matice H® je v
hornim Hessenbergoveé tvaru a vypocet QR rozkladu probiha pomoci Givensovych
rotaci, které nuluji prvky pod hlavni diagondlou. Aproximace v dalsi iteraci ma
tvar

H* = R Q®), (2.28)

Dalsi podrobnosti a zefektivnéni QR algoritmu lze najit v [10].
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3. Implementace programu

Program pro detekci vazanych stavii a rezonanci je napsan v jazyce Python 3
[11] a vyuziva matematické knihovny NumPy [12], SciPy [13], SymPy [14] a Mat-
plotlib [I5]. Néasleduje popis implementace spolu s piikladem pouziti. Text obsa-
huje odkazy na moduly se zdrojovym kédem v repozitari na |GitHub, kde je také
k dispozici uzivatelskd dokumentace. Program lze nainstalovat ze standardniho
repozitare knihoven pro Python pomoci piikazu pip install resoncalc.

3.1 Ovladani programu

Program se ovlada pomoci skriptu resoncalc z prikazové radky. Typicky pri-
klad volani programu je resoncalc input/settings.json -o output. Povinnym vstup-
nim parametrem je cesta k souboru s nastavenim vypoctu. Volitelnymi parame-
try jsou cesta k vystupnimu adresari output, prepinace verbose a silent pro ladici
a tichy rezim. Bez zadani volitelnych parametra se vystupy ulozi do aktualniho
adresafe a v prubéhu zpracovani se vypisuji pouze zakladni zpravy. Ladici rezim
vypisuje podrobnéjsi zpravy a tichy rezim nevypisuje zadné. Program ma rozhrani
a zbyvajici neuvedené parametry jsou popsany dale.

usage: resoncalc [-h] [-o OUTPUT] [-v] [-s] [-g]
[-t TITLE] input

Calculate bound states and resonances for potential

positional arguments:

input input file with computation settings
options:
-h, —-help show this help message and exit

-o OUTPUT, --output OUTPUT
output directory

-v, —--verbose verbose mode
-8, ——silent silent mode
-g, ——generate generate graphs from data

-t TITLE, --title TITLE
output title, used for generate

Vypis 3.1: Rozhrani programu

Vstupni rozhrani je implementovano v modulu [inpuf. Konfiguraéni soubor
obsahuje nastaveni numerického vypoctu ve strukturovaném formatu JSON [16].
Nasleduji priklady s povinnymi a nepovinnymi parametry. V seznamu jsou
nejdiive uvedeny povinné parametry nasledované volitelnymi parametry spolu
s vychozimi hodnotami.
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https://github.com/hydratk/resoncalc
https://pypi.org/project/resoncalc
https://github.com/hydratk/resoncalc/blob/main/src/resoncalc/input.py

"potential" : "gaussian",
"params" : [
{"start": -0.62, "end": -0.56, "cnt": 13},
{"start": 0.1, "end": 0.2, "cnt": 53}
1,
"intervals" : [
{"start": 0.0, "end": 9.0, "elems": 15,
"type": "equidistant"},
{"start": 9.0, "end": 100.0, "elems": 15,
"type": "progressive", "len": 0.6},
{"start": 100.0, "end": 10000.0, "elems": 15,
"type": "progressive", "len": 6.0}

]

}
Vypis 3.2: Priklad nastaveni s povinnymi parametry

{

"title" : "runl",

"potential" : "parabolic_gaussian",

"nquad" : 15,

"rO" : 0.0,

"phases" : [40.0, 30.0],
"prec" : le-8,
"emax" : 1.0,
"mu" : 1.0,
it 1,
"params" : [
{"list": [0.028]},
{"start": 0.028, "end": 0.029, "cnt": 10}
1,
"params2" : [1.0],
"intervals" : [
{"start": 0.0, "end": 10.0, ‘"elems": 20,
"type": "equidistant"},
{"start": 10.0, "end": 150.0, "elems": 15,
"type": "progressive", "len": 0.5}

1,
"outstates" : ["bound", "resonance"],
"outfiles" : ["states", "eigenvalues", "potential_grid",

"spectrum", "log", "settings"]
Vypis 3.3: Priklad nastaveni s volitelnymi parametry

o title: nazev vystupniho adresare, vychozi podle potencidlu

e potential: nazev potencidlu ze seznamu
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nquad: stupen polynomu pouzitych v kvadrature pro DVR, vychozi 15
r0: bod pro ECS, vychozi 0

phases: 2 thly pro ECS, vychozi 40, 30

prec: presnost pro detekci vazanych stavli a rezonanci, vychozi le-8

emax: maximalni detekovana energie vazanych stavi a rezonanci v atomo-
vych jednotkéach, vychozi 1

mu: redukovand hmotnost v atomovych jednotkach, vychozi 1
[: orbitdlni moment hybnosti, vychozi 1

intervals: definice intervali [start,end] pro FEM s danym poc¢tem element
a délenim

params: definice parametru potencidlu s intervalem hodnot [start,end] a dé-
lenim, prvni, resp. druhy zdznam odpovida parametru a, resp. b v definici
potencialu, viz Alternativné lze nastavit seznam konkrétnich hodnot
viz B3l

params2: dalsi parametry potencialu s konstantni hodnotou v poradi daném
definici potencialu

outstates: typy vypsanych stavii, vychozi vSechny

outfiles: typy generovanych vystupnich souborti, vychozi vsechny

Soubor miize obsahovat vice nastaveni ve formé seznamu, které se provadi sek-
venéné nezavisle na sobé. Program vytvori vSechny definované dvojice hodnot
parametru, v piikladu [3.2] jich je 5 x 13 = 65.

3.2 Detekce vazanych stavii a rezonanci

Algoritmy metod FEM, DVR, ECS jsou implementovany v modulu femduvr.

Matematické detaily metody jsou popsané v kapitole 2 Parametry sité pro FEM
se definuji pomoci parametru intervals. Voli se pocet elementi v intervalu a typ
déleni. Ptiklad nastaveni a odpovidajici uzly v intervalu jsou v (3.4}

o equidistant: rovnomérné déleni intervalu, kazdy element ma velikost d =

end—start
elems

o progressive: postupné déleni intervalu, prvni element ma velikost len a ve-

2(end—start—elemsxlen)
elems(elems—1)

likost se zvétsuje koeficientem
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https://github.com/hydratk/resoncalc/blob/main/src/resoncalc/femdvr.py

{"start": 0.0, "stop": 9.0, "elems": 15, "type": "equidistant"}
[0.0 0.6 1.2 1.8 2.4 3.0 3.6 4.24.85.46.06.67.27.8
8.4 9.0]

{"start": 9.0, "stop": 100.0, "elems": 15,

"type": "progressive", "len": 0.6}

[9.0 9.6 10.9 13.1 16.1 19.8 24.3 29.6 35.6 42.5 50.1 58.5 67.7
77.7 88.4 100.0]

{"start": 100.0, "stop": 10000.0, "elems": 15,

"type": "progressive", "len": 6.0}

[100.0 106.0 205.4 398.3 684.6 1064.3 1537.4 2104.0 2764.0
3517.4 4364.3 5304.6 6338.3 7465.4 8686.0 10000.0]

Vypis 3.4: Priklady intervala

Na uzly v intervalu se aplikuje metoda ECS, vychozi nastaveni metody je ro =
0, a = 40, 30 a lze ho zménit pomoci parametri r0, phases. Po aplikaci metody
maji uzly komplexni hodnoty a pro jejich ulozeni jsou pouzity datové struktury
z knihovny NumPy [12]. VSechny v praci uvazované potencidly lze holomorfné
prodlouzit do komplexniho oboru. Na generované uzly se aplikuje metoda DVR.
Gaussova-Lobattova kvadratura je implementovana v knihovné SymPy [14], ktera
pocita koteny a vahy ortogonalnich polynomi. Pro kompletni FEM-DVR sit se
spoc¢itd matice tuhosti a hodnoty potencialu v jednotlivych uzlech, které jsou
casti diagonaly matice. V modulu potential jsou implementovany nasledujici typy

. e 1(1£1)
potencialll se spolecnym centrifugdlnim clenem =5 =

. T —br2
gaussian: ae

« exponential: ae™"

o morse: a(l — e 79)2 ¢

. . P2
o parabolic_gaussian: (ar* — c)e™""

e parabolic_gaussian2: a(r? — c)e™"”
Kazdy potencial obsahuje nékolik parametrii, které ovliviiuji polohu vazanych
stavll a rezonanci v komplexni roviné. Novy potencial lze vytvorit programator-
skym zasahem do modulu potential. Stac¢i vytvorit funkci s definici potencialu
a nastavit mapovani dle vzoru implementovanych potenciélii.

Vysledna Hamiltonova matice je ddna souctem matic tuhosti kinetického ¢lenu
a diagonalni matice potencidlu. Vlastni ¢isla matice se pocitaji pomoci knihovny
SciPy [13] pro dva nastavené tihly v metodé ECS. Knihovna vyuzivd knihovnu
LAPACK [I7] implementujici QR algoritmus. Vlastni ¢isla odpovidajici vaizanym
staviim a rezonancim nezavisi na volbé tthlu. Program prohledava spektra spoc-
tend pro obé hodnoty ihlu a pokud se vlastni ¢isla 1isi v absolutni hodnoté nejvyse
o nastavenou presnost, detekuje stav. Vychozi pfesnost je nastavena na le-8 a lze
ji zménit pomoci parametru prec. Vlastni ¢isla odpovidajici vazanym staviim maji
zapornou realnou ¢ast a jsou lokalizovany na zaporné realné poloose. Numericky
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maji vlastni ¢isla i nenulovou imaginarni ¢ast, ktera je mensi nez presnost po-
uzitd pro detekci a pro vazané stavy neni zajimava. Vlastni cisla odpovidajici
rezonancim maji kladnou realnou c¢ast a jsou lokalizovany ve ¢tvrtém kvadrantu
komplexni roviny. Zde je imagindrni ¢ast vlastniho ¢isla zajimava a urcuje sirku
rezonance. Ukazka je na obr. Detekce je implementovana v modulu detectzon.

3.3 Vystupy programu

Program generuje soubory v adresari s nazvem title yyyymmddhhmiss, kde
nazev je ve vychozim nastaveni volen podle typu potencidlu, nebo lze nastavit
pomoci parametru title. Adresar se vytvari na cesté zadané ve vstupnim para-
metru output nebo v aktudlnim adresati. Generuje se nékolik typii souborii. Nej-
dilezitéjsi je seznam nalezenych stavii, ktery se generuje vzdy, ostatni soubory
jsou doplnkové. Pomoci parametru outstates 1ze nastavit typy vypisovanych stavi
bound, resonance, pokud napf. chceme vypisovat pouze rezonance. Pomoci para-
metru outfiles se nastavuji typy generovanych soubori. Nésleduje jejich popis.

o stavy: souhrnny seznam vazanych stavi a rezonanci

o graf komplexniho spektra: spektrum pro oba thly se zvyraznénim vazanych
stavll a rezonanci pro konkrétni hodnoty parametri

o graf potencidlu: graf potencialu se zvyraznénim vazanych stavi a rezonanci
pro konkrétni hodnoty parametri

o vlastni ¢isla: vlastni ¢isla Hamiltonovy matice pro konkrétni hodnoty para-
metri a uhlu

» hodnoty potencidlu: hodnoty v uzlech sité pro konkrétni hodnoty parametrii
a uhlu

e nastaveni vypoctu: kopie vstupniho souboru, soubor title.json

 aplikac¢ni log: zaznam béhu programu, soubor log.log

Soubor s vazanymi stavy a rezonancemi ma nazev states.csv a obsahuje stavy
nalezené pro vSechny uvazované hodnoty parametru véetné typu stavu 3.5} Obréa-
zek komplexniho spektra ma nazev spectrum__parl_par2_l.png. Obsahuje vysek
vlastnich ¢isel nalezenych pro oba thly. Vazané stavy a rezonance jsou zvyraz-
néné cervené Obrézek potencialu méa nazev potential parl_par2 [.png a ob-
sahuje prubéh potencidlu se zvyraznénim vézanych stavi a rezonanci [3.2] Soubor
s vlastnimi ¢isly ma nazev eigenvalues parl_par2 [ phase.csv a obsahuje nale-
zend vlastni ¢isla pro konkrétni hodnoty parametrii a thlu. Soubor s hodnotami
potencidlu ma nazev potential__grid_parl par2 [ phase.csv a obsahuje hodnoty
potencialu ve vsech uzlech sité pro konkrétni hodnoty parametr a thlu. Metody
pro generovani vystupl jsou implementovany v modulech |output, graphics. Ob-
razky se vytvari v pripadé, ze byl detekovan alespon jeden stav, textové soubory
se vytvari vzdy (pokud nejsou zakdzany v nastaveni vypoctu).
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https://github.com/hydratk/resoncalc/blob/main/src/resoncalc/detection.py
https://github.com/hydratk/resoncalc/blob/main/src/resoncalc/output.py
https://github.com/hydratk/resoncalc/blob/main/src/resoncalc/graphics.py

paraml,param2,l,real, imag, type
-0.62,0.1,1,-2.602303e-03,4.363543e-14,bound
-0.615,0.1,1,-1.676799e-03,-1.761374e-13,bound
-0.61,0.1,1,-8.031058e-04,2.228361e-13,bound
-0.605,0.1,1,-4.963181e-06,2.356665e-13,bound
-0.6,0.1,1,7.018266e-04,-8.160362¢-05,resonance
-0.595,0.1,1,1.400058e-03,-2.324209e-04 ,resonance
-0.59,0.1,1,2.089688e-03,-4.284718e-04,resonance
-0.585,0.1,1,2.770623e-03,-6.614002e-04,resonance
-0.58,0.1,1,3.442768e-03,-9.264317e-04,resonance
-0.575,0.1,1,4.106023e-03,-1.220379e-03,resonance
-0.57,0.1,1,4.760287e-03,-1.540928e-03,resonance
-0.565,0.1,1,5.405454e-03,-1.886305e-03,resonance
-0.56,0.1,1,6.041418e-03,-2.255098e-03,resonance

Vypis 3.5: Vazané stavy a rezonance

Complex spectrum Complex spectrum
0.000 & 0.00 § .
- ..
V-‘ s, Stea, .
—0.005 A - * .
~ . —0.05 L C.
Y ~ . .
Y . . ..
—0.010 S - .
. ‘e, ]
kY —0.10
—0.015 A -
E E 015
L— E 015
3
—0.025 . —0.20 {
—0.030
—0.25
—0.035 1
® real=-6.958946e-03, imag=-6.127572e-13 . ® real=4.610133e-02, imag=-1.919197e-03
—0.30
—-0.006 -0.004 -0.002 0.000 0.002 0.004 0.006 0.00 0.01 0.02 0.03 0.04
Re Re
/ ,
(a) Vézany stav (b) Rezonance

Obréazek 3.1: Graf komplexniho spektra

Potential Potential
—— 1 =-6.958946e-03 |

0.2 0.2

—— F1=4610133e-02|

0.11

0.0 1

(a) Vézany stav (b) Rezonance
Obrazek 3.2: Ukazka grafi potencidlu

Program podporuje doplitkovou moznost generovani grafickych vystupt ze
souboru vazanych stavi a rezonanci ve formatu csv (stejny format jako soubor

22



states.csv). Slouzi k vizualizaci pokryti komplexni roviny rezonancemi pro dany
potencial, kdy hodnoty jsou agregované z vice béht. Typicky priklad volani pro-
gramu je resoncalc input/data.csv -o output -g -t title, kde parametr ¢ doplni
nazev do generovanych soubort. Ukdzka je na obr. [1.7]

o pokryti komplexni roviny: soubor resonances complex_title.png
« rezonancni energie podle parametri: soubor resonances _energy_title.png

 sitka rezonance podle parametri: soubor resonances width_title.png
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4. Numerické simulace

4.1 Vlastnosti numerickych metod

4.1.1 Referencéni nastaveni

Tato cast se vénuje numerickym simulacim, které se zaméruji na vlastnosti
numerickych metod FEM, DVR a ECS z hlediska nalezeni rezonanci. U metod
se nastavuji nasledujici parametry.

o« FEM - pocet elementt sité
e DVR - stupen polynomu v kvadrature

o ECS - tihel otoceni a poloha bodu rg

U kazdého parametru si ukazeme jeho vliv na vypocet rezonanci pro vsechny
uvazované modelové potencidly. Experimentalné bylo zvoleno referen¢ni nasta-
veni, u kterého jsou rezonance vypocteny s absolutni chybou fddu 1071t — 10710
s co nejmensim poctem elementii a stupném kvadratury. Nastaveni pro jednotlivé
potenciély je uvedeno v tab.[d.1} Vypocty byly provadény pro takové dva rozsahy
parametriu potencialli, abychom ziskali rezonance pro dva rozsahy energii: Sirsi
rozsah do 107! (atomovych jednotek) a rozsah do 10™* zaméfeny na nizké ener-
gie. U kazdého rozsahu je uveden i pocet nalezenych rezonanci. Kazdy vypocet
byl proveden pro 50 hodnot parametri potencidlu, kdy se pro kazdou hodnotu
detekuje rezonance nebo vdzany stav. Rozsahy rezonanci jsou uvedeny v tab. [4.2]
Doplnék do 50 odpovida poctu vazanych stavi, ktery jiz v tabulce uveden neni.
U komplexniho skalovani je nastaveno ry = 0, tedy presné vzato jde o variantu
CS nikoliv ECS. Nastaveni parametri metod FEM a DVR ovliviiuji pfesnost vy-
poctu stavll, u metody ECS maji parametry vliv nejen na presnost ale i na pocet
nalezenych stavii. Pocet bazovych funkci odpovidajicich referenénimu nastaveni
metod FEM a DVR je uveden v tab. Pocet je dan vzorcem N(n—1)—1, kde
N je pocet elementti pres vsechny 3 pouzité intervaly a n je stupen kvadratury. U
dil¢ich vysledkt jiz neni uvadén pocet bazovych funkci pouze parametry metod.

4.1.2 Stupen kvadratury

Vliv stupné kvadratury byl studovan z hlediska relativni chyby nalezené rezo-
nance. Relativni chyba je urcena jako podil velikosti komplexnich ¢isel: absolutni
chyby stavu urceného pomoci dvou thli a velikosti stavu jako primeéru obou
hodnot. Ve vysledcich se uvazuje maximalni relativni chyba ze vSech stavii nale-
zenych v uvazovanych rozsazich dle tab.[4.2] V simulacich se méni stupen kvadra-
tury a zbyla nastaveni numerickych metod odpovidaji referenénim hodnotam dle
tab. Stupné kvadratury byly voleny v rozsahu [7,29] pro 8irsi rozsah energii
a v rozsahu [10,29] pro nizké energie. Vysledky jsou na obr. a obr.

Maximalni relativni chyby u Sirsitho rozsahu energii se dosahuje pro stavy
s nejmensi rezonanéni energif ¥4du 1072 — 1072 a pii nastaveni absolutni chyby
fadu 10711 — 1071° se dostaneme v referenénim nastaveni na maximalni relativni
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potencial absolutni | FEM DVR | ECS
chyba interval, elementy, déleni

gaussovsky 10711 [0,9], 9, rovhomérné n=15|7r=0
[9,100], 15, progresivni v = 40,30
[100,10%], 10, progresivni

exponencialni 101 [0,5], 6, rovnomérné n=15|7=0
[5,100], 15, progresivni © = 40,30
[100,10%], 10, progresivni

Morsetiv 10710 0,10], 20, rovnomérné n=15 |7 =
[10,150], 25, progresivni © = 40,30
[150,10%], 6, progresivnif

parabolicky 10710 0,10], 3, rovnomérné n=15|7r=0

gaussovsky [10,150], 23, progresivni o =40,30
[150,10%], 10, progresivni

parabolicky 1071 [0,10], 10, rovnomérné n=15{ry=0

gaussovsky 2 [10,150], 20, progresivni © = 40,30
[150,10%], 8, progresivni

Tabulka 4.1: Referen¢ni nastaveni numerickych metod

chybu fadu 1071° — 107 v zévislosti na potencidlu. Nizsi chybu vykazuji gaus-
sovsky a exponencidlni potencidl, vyssi chybu vykazuji Morsetiv a parabolicky
gaussovsky potencidl. Pro nizky stupen kvadratury je relativni chyba vysoka radu
107° a vice. Pro dosazeni chyby faddu 107% a méné je nutné volit stuper alespoii
12 pro gaussovsky a exponencidlni potencidl a stupen alespon 13-14 pro Morsetiv
a parabolicky gaussovsky potencidl. Z vysledkua je také patrné, ze do urcitého
stupné chyba monoténné klesa a déle se jiz nesnizuje. Naopak pro nékteré stupné
se chyba miize i zvysit az o 1 fad. Toto chovani je nejspise zpiisobeno kumulaci
zaokrouhlovacich chyb v aritmetice s konec¢nou presnosti, kdy se zaokrouhlovaci
chyby siff ndhodné ve smyslu ndhodné prochazky. U rozsahu pro nizké rezonanéni
energie se maximalni relativni chyby dosahuje pro stavy s energif ¥adu 1075, kdy
dostaneme relativni chybu fadu 10~"—107°. Pro dosaZeni chyby fddu 1076 a méné

potencial rozsah | rozsah parametra a, b pocet
energii rezonanci
gaussovsky sirsi [—6.5; —4.5],1 37
nizké [—6.05; 6048] 1 47
exponencialni sirst | [—29; —24],2.85 46
nizké [—28. 63 —28.62],2.85 48
Morsetv sirsi | [3.35;4.8],3.55 43
nizké [4.5975; 4.6], 3.55 46
parabolicky gaussovsky Sirsi [0.016; 0.034],0.31 49
nizké [0.0156; 0.01562], 0.31 49
parabolicky gaussovsky 2 Sirsi [0.715;0.93],0.5 46
nizké [0.9307;0.9309], 0.5 47

Tabulka 4.2: Rozsahy parametrii a pocty stavi

25



potencial \ pocet bazovych funkci ‘

gaussovsky 510
exponencialni 465
Morsetuv 765
parabolicky gaussovsky 540
parabolicky gaussovsky 2 570

Tabulka 4.3: Referen¢ni pocet bazovych funkci

Zavislost maximalni relativni chyby na stupni kvadratury
Sirsi rozsah energif

—— gaussian
1071 exponential
X —— parabolic_gaussian
1071 —— parabolic_gaussian2
10~ A —— morse
3 10— 1
=
T 1075 1
g
2 1076+
0
L 07
1078 1
10—9 4
10-10 4 —,\/~W
10-11

L e e e e NS B B
7 8 9 101112 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29
stupen kvadratury

Obrazek 4.1: Zavislost maximalni relativni chyby stavu na stupni kvadratury pro
Sirsi rozsah rezonancnich energii

je nutné volit stupen alespon 15-16 pro vSechny potencialy. Pro vyssi stupné se
jiz chyba nesnizuje.

4.1.3 Poclet elementu sité

Vliv poctu elementu sité byl studovan z hlediska relativni chyby (podil veli-
kosti komplexnich ¢isel) nalezené rezonance. Ve vysledcich se uvazuje maximalni
relativni chyba ze vSech stavi nalezenych v uvazovanych rozsazich dle tab. [4.2]
V simulacich se méni pocet elementii sité a zbylad nastaveni numerickych metod
odpovidaji referenénim hodnotam dle tab. Vysledky pro Sirsi rozsah energii
jsou na obr. a pro nizké energie na obr. [4.4]

Byly provedeny simulace pro pocty elementti odpovidajici referenéni hodnoteé,
jejimu dvojnasobku a ¢tyrnasobku. Maximalni relativni chyby u sirsiho rozsahu
energii se dosahuje pro stavy s nejmens{ rezonanéni energif fddu 1072 — 10~2 a pfi
nastaveni absolutni chyby fddu 107! — 1071° se dostaneme v referencénim nasta-
veni na maximdlni relativni chybu fddu 107!° — 10~® v zavislosti na potencialu.
Nizsi chybu vykazuji gaussovsky a exponencidlni potencial, vyssi chyby vykazuji
Morsetuv a parabolicky gaussovsky potencial. Podle vysledkt zvyseni poctu ele-
mentt nad referenc¢ni hodnoty nevede ke snizeni relativni chyby. Naopak pro né-
které pocty elementii se chyba miuze i zvysit az o 1 fad. Toto chovani je nejspise
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Zavislost maximalni relativni chyby na stupni kvadratury
Nizké energie
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Obrézek 4.2: Zavislost maximalni relativni chyby stavu na stupni kvadratury pro
nizké rezonancni energie

zpusobeno kumulaci zaokrouhlovacich chyb v aritmetice s koneénou presnosti.
Protoze zvyseni poc¢tu elementti chybu nesnizuje, je mozné na druhou stranu sni-
zit stupen kvadratury pri fadovém zachovani referencéni presnosti tj. maximalni
relativni chyby fadu 1071 — 108 podle zvoleného potencidlu. Pfi dvojndsobném,
resp. ¢tyfnasobném poctu elementii je mozné snizit stupen kvadratury na 10 —11,
resp. 8. Byly také provedeny simulace pro polovi¢ni pocet elementii, kdy je naopak
nutné zvysit stupen kvadratury na 20 —24 pro zachovani presnosti. U rozsahu pro
nizké rezonanc¢ni energie se maximalni relativni chyby dosahuje pro stavy s ener-
gif fadu 1079, kdy dostaneme relativni chybu fadu 10~7 — 10~°. Vysledky jsou
stejné jako pro Sirsi rozsah energii. Referenéni nastaveni pouziva sif v intervalu
[0,10%], kdy gaussovsky a exponencidlni potencidl nabyvaji v bodé 10* hodnotu
1078, kterd je dominantné urcena centrifugdlnim ¢lenem diky exponencidlnimu
poklesu. Byly provedeny i simulace pro sité v intervalu [0,10°], resp. [0,10°%], kdy
potencidly v krajnim bodé nabyvaji hodnoty 1071°, resp. 10~!2. ProdlouZeni in-
tervalu nevede ke snizeni relativni chyby diky zaokrouhlovacim chybam. Vysledky
pro tyto simulace nejsou prilis zajimavé a nejsou blize prezentovany.

4.1.4 Externi komplexni skalovani

Vliv externiho komplexniho skdlovani byl studovan z hlediska relativni chyby
(podil velikosti komplexnich ¢isel) nalezené rezonance a také z hlediska poctu
nalezenych stavii. Ve vysledcich se uvazuje maximalni relativni chyba ze vsech
stavll nalezenych v Sirsim rozsahu energii dle tab. 1.2 V simulacich se mén{ dhly
nebo poloha bodu rg a zbyla nastaveni numerickych metod odpovidaji referenénim
hodnotam dle tab. . Uhly byly voleny s relativnim rozdilem 10° a ve vysledcich
je uveden vzdy ten mensi, napt. pro thly 40, 30 odpovidajici referenci se uvadi
hodnota 30. Uhly i poloha bodu 7o byly voleny v takovém rozsahu, dokud se
nalezla alespon jedna nebo zadna rezonance. Vysledky pro vliv thli jsou na obr.

4.5 a pro bod ry na obr.
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Maximalni relativni chyby u Sirsitho rozsahu energii se dosahuje pro stavy
s nejmensi rezonanéni energif ¥ddu 1072 — 1072 a pii nastaveni absolutni chyby
fadu 1071 — 10719 se dostaneme v referenénim nastaveni na maximalni relativni
chybu fadu 1071° — 108 v zavislosti na potencialu. Nizsi chybu vykazuji gaus-
sovsky a exponenciadlni potencidl, vyssi chyby vykazuji Morsetiv a parabolicky
gaussovsky potencidl. Z vysledkl pro tuhly je patrné, ze kazdy potencidl pro ur-
jako v referenénim nastaveni. Jde o tihly v intervalu [25°,31°]. Pro jiné hodnoty
uhlu mimo bod minima na obé strany chyba roste pti zachovani poc¢tu nalezenych
stavu viz konstantni zavislost na obr. b), kterd vymezuje pouzitelny rozsah
uhld pro jednotlivé potencidly. Pro hodnoty mimo tyto rozsahy se jiz snizuje
pocet nalezenych stavii. Pro snizujici se uhly se nedetekuji stavy s vétsi sitkou
rezonance. Toto chovani je ocekavané. Podle obr. se musi rezonance nachazet
ve ¢tvrtém kvadrantu komplexni roviny nad poloptimkou stavi kontinua, aby ho
metoda ECS nalezla. Natoceni polopiimky se tidi volbou tthlu a pro nizké hod-
noty se prestanou detekovat stavy s vétsi sirkou. Analogické chovani nastava pro
zvétsujici se uhly, kdy se naopak prestanou detekovat stavy s nizsi energii. Teo-
reticky maximélni pouzitelny tihel pro gaussovsky, resp. exponencidlni potencial
je 45° resp. 90° a odpovida vysledkim simulaci (k hodnotam v grafu se pricte
10, protoze limitujici je nastaveni vyssiho thlu). Dle vysledka pokryti komplexni
roviny rezonancemi v sekci [4.2] jsou trajektorie pro gaussovsky, exponencidlni,
Morsetiv a parabolicky gaussovsky 2 potencidl monoténné klesajici a plati pro
né zjisténi, ze se postupné prestavaji detekovat stavy s vétsi sitkou. Pro para-
bolicky gaussovsky potencial nejsou trajektorie monoténné klesajici a naopak se
prestavaji detekovat stavy s nizsi energii. Byly provedeny i simulace pro ménici se
relativni rozdil dhla v intervalu [1°,10°]. Rozdil uhli nevede ke snizeni relativni
chyby diky zaokrouhlovacim chybam. Vysledky pro tyto simulace nejsou prilis
zajimavé a nejsou blize prezentovany.

7 vysledku pro polohu bodu 7y je patrné, ze kazdy potencial pro urcité hod-
noty vykazuje nejnizsi relativni chybu a nalezne se stejny pocet stavii jako v refe-
ren¢nim nastaveni. Pro gaussovsky, exponencialni a Morsetiv potencial se ukazuje
vhodné nastaveni g = 0 tedy CS varianta komplexniho skalovani. Pro parabo-
licky gaussovsky potencial se ukazuje vhodné nastaveni ry = 10 tedy externi
komplexni skalovani ECS. Pro zvysujici se hodnotu ry chyba roste pri zachovani
poc¢tu nalezenych stavi viz konstantni zavislost na obr. b), kterd vymezuje
pouzitelny rozsah hodnot pro jednotlivé potencidly. Pro vyssi hodnoty se jiz sni-
zuje pocet nalezenych stavii, kdy se nedetekuji stavy odpovidajici vétsim sirkam
rezonance. Stejné jako u zavislosti na thlu toto plati pro gaussovsky, exponen-
cialni, Morsetuv a parabolicky gaussovsky 2 potencial diky monoténné klesajicim
trajektoriim. U parabolického gaussovského potencidlu se prestavaji detekovat
stavy s nizsi energii.

28



Zavislost maximalni relativni chyby na poctu element( sité
Sirsi rozsah energif
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Obréazek 4.3: a) Zavislost maximalni relativni chyby stavu na poc¢tu element sité,
b) Zavislost stupné kvadratury na poctu elementu sité pii fadovém zachovani
referencni presnosti pro Sirsi rozsah rezonancnich energii
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Zavislost maximalni relativni chyby na poctu
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. Zavislost maximalni relativni chyby na thlu
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Z;évislost maximalni relativni chyby na bodu r0
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4.2 Pokryti komplexni roviny rezonancemi

4.2.1 Metodika simulaci

Hlavnim cilem préce je vypocet rezonanci pro modelové jednorozmérné poten-
cialy. Vsechny uvazované potencidly obsahuji parametry, které ovliviiuji polohu
rezonanci v komplexni roviné, konkrétné ¢tvrtého kvadrantu, kde jsou rezonance
lokalizovany. Zménou dvou parametrii lze urcit oblast tohoto kvadrantu, ktera
je pro dané potencialy dosazitelna. Podobny vypocet pokryti nebyl v dostupné
odborné literature provadén, alespon pokud je autorovi znamo.

V této casti si uvedeme spolecny postup pouzity u vSech potenciali. Samo-
statné sekce prezentuji vysledky pro konkrétni potencidl. Blizsi detaily vypocétu
jsou popsany v Casti [3.2] Pokryti je prezentovdno pomoci trajektorii vlastnich
¢isel, kdy vzdy jeden parametr potencidlu se drzi fixni (oznaceni b) a druhy pa-
rametr se méni v daném intervalu (oznaceni a). Oznaceni parametri odpovida
definicim potencialt v , parametr b se vyskytuje v exponentu (ovliviiuje prede-
vsim $itku potencidlové jamy a nepiimo vysku a sitku bariéry) a parametr a pred
exponencidlou (ovliviiuje hloubku jamy a vysku bariéry). Hodnota orbitélniho
momentu hybnosti [, ktery se vyskytuje v centrifugalnim ¢lenu spole¢ném pro
vSechny potencialy, se vzdy voli fixni. Jeden takovy vypocet urcuje trajektorii re-
zonanci v komplexni roviné. Podrobnéji bylo spoc¢teno pokryti pro hodnotu [ =1
a fyzikalné zajimavé rezonancni energie do 0.2 — 0.5 atomovych jednotek. Rov-
néz jsou uvedeny zavislosti rezonancni energie a Sirky na parametrech potencialu.
Hrubé bylo spocteno pokryti pro hodnotu [ = 1 a dalsi hodnoty parametrii s ci-
lem nalézt oblasti rezonanci dosazitelné pro dany potencial. Déle bylo spocteno
hrubé pokryti i pro vyssi hodnoty momentu hybnosti [ = 2, 3.

Vysledky jsou prezentovany pomoci grafii, vlastni numericka data ve formétu
csv jsou prilozena k elektronické verzi prace, odkazy jsou v tabulkach vysledkii.
Tabulky maji ve vSech pripadech stejnou strukturu. Pro konkrétni hodnotu or-
bitalntho momentu hybnosti [ je uveden rozsah energie v atomovych jednotkach
a rozsahy parametru potencidlu a, b agregovanych ze vsech vypocti. Trajektorie
rezonanci jsou na grafu pokryti komplexni roviny zndzornény kiivkou interpolujici
spoctend data. V grafech zavislosti rezonanc¢ni energie a sitky na parametrech a, b
jsou trajektorie znazornény pomoci vodorovnych barevnych pruht (vzdy pro fixni
torii jsou k dispozici v prilozenych souborech véetné prikladt nastaveni vypoctu.
Vypocet sirokych rezonanci (rezonance s vétsi imagindrni ¢asti) je ovlivnén zvo-
lenymi thly v metodé. Byl pouzity uhly ¢ = 40,30 a zobrazené oblasti rezonanci
nemusi byt kompletni pro velké sitky rezonanci.

4.2.2 Gaussovsky potencial

Gaussovsky potencidl (oznaceni gaussian) je definovany jako
V(r)=ae™®, (4.1)
kde a < 0, resp. b > 0 ovliviiuje hloubku potencidlové jamy, resp. jeji sitku. Pri
vypoctech jsou vSechny potencidly doplnény o spolecny centrifugalni clen l(;le).
Vysledky vypoétu jsou v tab. [£.4] kde jsou také odkazy na obrazky a data.
Jemneéjsi pokryti komplexni roviny rezonancemi pro moment hybnosti [ = 1 je na
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’ 1 \ energie \ rozsah a \ rozsah b \ pokryti \ obr \ data \ settings ‘
1]00;05] |[~18:—0.04] |[0.01;3] |jemngjd | 7 | =42 | =
1][0;16] | [=600;—0.04] | [0.01;100] | hrubé | J.8| | ={2
2110;0.3] | [~7.3;-1.05 | [0.1;0.55] |hrubée | g | = | =
3110,0.35) | [-6.4;-1.8] |[0.1;0.275] | hrubs | g | =T | =

Tabulka 4.4: Vysledky pro gaussovsky potencial

obr. a). Rezonance jsou lokalizovany nad osou ¢tvrtého kvadrantu. Jednotlivé
trajektorie pro fixni hodnotu parametru b maji klesajici konkavni prubéh, ktery
je ocekavany dle obr. 7 vysledkt je patrné, Zze neni pokryta ¢ast kvadrantu
odpovidajici vlastnim ¢islim s malou imaginarni casti, ktera reprezentuje sirku.
Podle obr. c) je pro dosazeni vyssich rezonané¢nich energii nutné nastavit vétsi
hloubku potencidlové jamy pomoci parametru a. Nasledné je mozné nastavit vétsi
rozsah vysky potencialové bariéry pomoci parametru b. Hrubé pokryti komplexni
roviny rezonancemi pro vice hodnot momentu hybnosti je na obr. .8 Pro hodnotu
[ = 1 jsou zobrazeny trajektorie, kde se dosahuje vysokych rezonanc¢nich energii
(fyzikdlné neprilis zajimavych). Charakter pribéhu se nelisi od nizsich energii.
Pro hodnoty I = 2,3 jsou zobrazeny trajektorie pro rozsah fyzikalné zajimavych
rezonanci a maji opét klesajici konkavni pribéh. Pro vyssi hodnoty momentu
hybnosti se trajektorie posouvaji do oblasti s mensi imaginarni ¢asti. Lze ocekavat,
ze tento trend by pokracoval déale i u hodnot, pro které jiz nebyly provedeny
simulace. Pro vyssi hodnoty se zvétsuje sitka bariéry a v disledku mé rezonance
se stejnou energii mensi sitku.

Gaussovsky potencial lze pouzit pri modelovani rozptylu elektronu na mole-
kuldch. Na obr. b) a obr. c) je zobrazeno nékolik rezonanci pro rozptyl
elektronu na vybranych dvouatomovych molekuladch Ny, Oy, NO a CO jako ukazka
typickych parametri rezonanci v realnych systémech (spolu s trajektoriemi pro
gaussovsky potencidl pro zvyraznéni lokalizace rezonanci). Data pro molekuly Ny
a NO byla prevzata z [4]. Rozptyl elektronu na molekule v aproximaci pevnych ja-
der (pro kazdou fixni vzdélenost jader R) lze modelovat pomoci jednorozmérného
interakéniho potencialu, konkrétné jde o gaussovsky potencial ve tvaru

Vint(r,R) = —A(R)e™ ", (4.2)

kde R je vzdalenost atomii molekuly a r je radidlni souradnice pro elektron.
Faktor A(R) je definovan vztahem

1+ e (Ro—Ry)
1 + eAI(R_R)\) '

AMR) = Ao + (A — Axo) (4.3)
Parametry modelu jsou prevzaté z [4] a jsou uvedeny v tab. Faktory —\(R),
resp. a¢ odpovidaji parametrum a, resp. b v definici potencidlu 4.1} Parametr a¢
byl zvolen fixni a data rezonanci by mélo byt mozné prolozit jedinou trajektorii
vlastnich ¢isel stejnym zpiisobem jako v simulacich pokryti komplexni roviny re-
zonancemi. Z obrazki je patrné, ze rezonance pro molekuly NO, N5, O, Ize dobte
modelovat gaussovskym potencidlem (pro molekulu Oy nebyl k dispozici model).
Naopak rezonance pro molekulu CO jsou lokalizovany v oblasti pokryté gaus-
sovskym potencidlem, ale nelze je modelovat pomoci potencidlu s konstantnim
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parametrem b v exponentu. Model by vyzadoval, aby i tento parametr byl funkci

vzdélenosti atomu R.

|molekula [1]ac| A | A | M [ Re | Ry |
N, 0.4 | 6.21066 | 5.38022 | 1.05708 [ 2.405 [ -27.9833
NO 1]1.0] 6.367 | 6.05 50 2285 2.0843

Tabulka 4.5: Parametry interakéniho potencidlu modelu popsaného v [4]
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Obréazek 4.8: Pokryti komplexni roviny rezonancemi v zavislosti na momentu
hybnosti pro gaussovsky potencial

4.2.3 Exponencialni potencial

Exponencialni potencidl (oznaceni exponential) je definovany jako
V(r) =ae™, (4.4)

kde a < 0, resp. b > 0 ovliviiuje hloubku potencidlové jamy, resp. jeji sirku.

’ 1 \ energie \ rozsah a \ rozsah b \ pokryti \ obr \ data \ settings ‘
1][0;02] |[-33.8,-0.26] | [0.3:3.1] |jemngjsi | o] [ 4| =3
1]10;17.6] | [-3116;—0.26] | [0.3;30] | hrubé | .10/ | ={2
2 [10;0.35] | [-37,-0.63] |[0.3;2.13] | heubé  |J10] | =2 | =3
3010;0.31] | [-61.5;—7.5] |[0.6;1.63] | hrubé |Ja10| =2 | =3

Tabulka 4.6: Vysledky pro exponencialni potencial
Vysledky vypocti jsou v tab. [£.6] kde jsou také odkazy na obrazky a data.

Vysledky maji podobny charakter jako u gaussovského potencidlu. Jemnéjsi po-
kryti komplexni roviny rezonancemi pro moment hybnosti [ = 1 je na obr. a).
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Hrubé pokryti komplexni roviny rezonancemi pro vice hodnot momentu hybnosti
je na obr. V porovnani s gaussovskym potencidlem se vysSich rezonanc-
nich energii dosahuje pro vétsi hloubku potencidlové jamy (ovliviiuje parametr
a). U exponencidlniho potencidlu mé parametr a hodnoty do —34 dle obr. c),
zatimco u gaussovského ma hodnoty do —18 dle obr. c).

Na obr.|4.9/b) a ¢) je zobrazeno nékolik rezonanci pro rozptyl elektronu na
vybranych dvouatomovych molekuldch Ny, Os, NO a CO (spolu s trajektoriemi
pro exponencialni potencidl) prevzatych z [4], kde interakce elektronu s molekulou
je modelovana pomoci gaussovského potencidlu. Podle obrazk by bylo mozné v
modelu pro molekuly Ny, Oy pouzit i exponencialni potencial. Naopak rezonance
pro molekuly NO, CO jsou lokalizovany v oblasti pokryté exponencialnim poten-
cidlem, ale nelze je modelovat pomoci potencialu s konstantnim parametrem b
Vv exponentu.
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Obrazek 4.9: a) Pokryti komplexni roviny rezonancemi, b) Zavislost rezonanéni
energie, ¢) Zavislost $ifky rezonance na parametrech pro exponencidlni potencial
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Obréazek 4.10: Pokryti komplexni roviny rezonancemi v zavislosti na momentu
hybnosti pro exponencialni potencial

4.2.4 Morsetiv potencial
Morseuv potenciél (oznaceni morse) je definovany jako
V(r)=a(l—et0=9)2 _q, (4.5)

kde a > 0, resp. b > 0 ovliviiuje hloubku potencidlové jamy, resp. jeji sitku a
c = 0.7416 se drzi fixni.

’ 1 \ energie \ rozsah a \ rozsah b \ pokryti \ obr \ data \ settings ‘
1][0;023] | [22:4.7 | [21:45) |jemngjs [J11| =2 | =3
110,037 | [2.2;19.8] | [2;10] hrubé | [4.12/| =2
2 [10;0.3] |[0.67:6.05] | [0.5;2.3] |hrubs |j12| = | =3
30100;0.31] | 20568 |[0.7;1.5 |hrube |j12| =3 | =3

Tabulka 4.7: Vysledky pro Morseliv potencial

Vysledky vypocti jsou v tab. [.7] kde jsou také odkazy na obrdzky a data.
Vysledky maji podobny charakter jako u gaussovského potencidlu. Jemnéjsi po-
kryti komplexni roviny rezonancemi pro moment hybnosti [ = 1 je na obr.
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a). Oproti gaussovskému potencidlu je pokryta oblast uzsi. Stejné tak je uzsi roz-
sah hodnot parametru a pro dosazeni daného pokryti. Vizualné odlisna zavislost
oproti gaussovskému potencidlu (opacné poradi barev v pruzich pro konstantni
hodnotu parametru b) je zptisobena kladnymi hodnotami parametru a, u gaussov-
ského jsou hodnoty zaporné. V obou pripadech se ale dosahuje vyssi rezonanéni
energie pro nizsi hodnoty a v absolutni hodnoté. V porovnani s gaussovskym po-
tencidlem se vyssich rezonancnich energii dosahuje pro mensi hloubku potencia-
lové jamy (ovliviiuje parametr a). U Morseova potencidlu ma parametr a hodnoty
do 5.5 dle obr. ¢), zatimco u gaussovského mé hodnoty do —18 dle obr. [4.7|c).
Hrubé pokryti komplexni roviny rezonancemi pro vice hodnot momentu hybnosti
je na obr. [£.12

Na obr. b) a ¢) je zobrazeno nékolik rezonanci pro rozptyl elektronu
na vybranych dvouatomovych molekulach Ng, O2, NO a CO (spolu s trajektoriemi
pro Morseuv potencidl) prevzatych z [4], kde interakce elektronu s molekulou
je modelovana pomoci gaussovského potencidlu. Data rezonanci byla prolozena
trajektorii vlastnich ¢isel. Podle obrazkt by bylo mozné v modelu pro molekuly
Ng, Oy pouzit i Morseiiv potencidl. Naopak rezonance pro molekulu NO jsou
lokalizovany v oblasti pokryté Morseovym potencidlem, ale nelze je modelovat
pomoci potencidlu s konstantnim parametrem b v exponentu. Rezonance pro
molekulu CO se nachazi mimo pokrytou oblast.
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Obréazek 4.12: Pokryti komplexni roviny rezonancemi v zavislosti na momentu
hybnosti pro Morsetuv potencial

4.2.5 Parabolicky gaussovsky potencial

Parabolicky gaussovsky potencidl je definovany ve dvou variantach jako

V(r) = (ar® — c)e ™, (4.6)
kde ¢ = 1.0 se drzi fixni (oznaceni parabolic__gaussian) a
V(r) =a(r® —c)e ™, (4.7)

kde ¢ = 5.0 se drzi fixni (oznaceni parabolic__gaussian2).

’ 1 \ energie \ rozsah a \ rozsah b \ pokryti \ obr \ data \ settings ‘
1| [0;0.036] | [0.012;0.036] | [0.03;0.04] | jemngjsi | 13| =2 | =4
0;0.48] | [2.2;19.8] 0.012;0.06] | hrubé | j4.14] | =
2 | [0;0.245] | [0.67;6.05] [0;0.06] hrubé 114 | =4 =11

Tabulka 4.8: Vysledky pro parabolicky gaussovsky potencial

Vysledky vypocti pro parabolicky gaussovsky potencidl jsou v tab. .8 kde
jsou také odkazy na obrazky a data. Oproti gaussovskému potencialu maji vy-
sledky odlisSny charakter. Jemnéjsi pokryti komplexni roviny rezonancemi pro
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moment hybnosti [ = 1 je na obr. m ). Rezonance jsou lokalizovany nad
osou ¢tvrtého kvadrantu. Jednotlivé trajektorie pro fixni hodnotu parametru b
maji konkavni pribéh jen pro velmi malé rezonance, poté se pritbéh méni na
konvexni. Diky tomu je pokryta i ¢ast kvadrantu odpovidajici vlastnim ¢islim
s malou imagindrni ¢asti, ktera reprezentuje sitrku. Se zvétsujici se hodnotou re-
zonanc¢ni energie se postupné zmensuje jeji Sitka, tento jev je dobre vidét na
obr. m a) a nebyl pozorovan u gaussovského potencidlu, kde trajektorie maji
konkavni pribéh. Oproti predchozim potencidlim jsou rozsahy parametrt a,b
pro dosazeni daného pokryti vyrazné uzsi. Stejné jako u Morseova potencialu
je poradi barev v pruzich pro konstantni hodnotu parametru b ddno kladnymi
hodnotami parametru a. Hrubé pokryti komplexni roviny rezonancemi pro vice
hodnot momentu hybnosti je na obr. Pro vSechny hodnoty [ jsou zobrazeny
trajektorie pro rozsah fyzikalné zajimavych rezonanci.

Na obr. b) a ¢) je zobrazeno nékolik rezonanci pro rozptyl elektronu
na vybranych dvouatomovych molekuldch Ny, Oz, NO a CO (spolu s trajektoriemi
pro parabolicky gaussovsky potencidl) prevzatych z [4], kde interakce elektronu
s molekulou je modelovana pomoci gaussovského potencidlu. Rezonance pro mo-
lekuly NO, CO jsou lokalizovany v pokryté oblasti, ale nelze je modelovat pomoci
potencidlu s konstantnim parametrem b v exponentu. Rezonance pro molekuly
N2, O2 se nachazi mimo pokrytou oblast.

] 1 \ energie \ rozsah a \ rozsah b \ pokryti \ obr \ data \ settings \
1] [0;0.295] | [0.436;1.12] | [0.25;0.7] | jemnsjsi |15 | {2 [ =3
1| [0:0.469] | [0.1;0.7] 0.1;0.7] | hrubé | .16 | =1

2 110;0.76) |[0.8:2.36] |[0.2;0.65] | hrube | W16l | = | =3

Tabulka 4.9: Vysledky pro parabolicky gaussovsky potencial 2

Vysledky vypoétu pro parabolicky gaussovsky potencidl 2 jsou v tab. [4.9] kde
jsou také odkazy na obrazky a data. Diky jiné definici oproti predchozimu poten-
cialu maji trajektorie vlastnich ¢isel charakter podobny gaussovskému potencialu.
Jemnéjsi pokryti komplexni roviny rezonancemi pro moment hybnosti [ = 1 je na
obr. a). Rezonance jsou lokalizovany nad osou ¢tvrtého kvadrantu. Jednot-
livé trajektorie pro fixni hodnotu parametru b maji ocekavany klesajici konkavni
pribéh. Cést kvadrantu odpovidajici vlastnim ¢sliim s malou imaginarni ¢ast,
ktera reprezentuje sitku, je u tohoto potencialu pokryta narozdil od gaussovského,
je to dobfe vidét na obr. a). Rozsahy parametri a,b pro dosazeni pokryti
jsou uzké podobné jako u prvni varianty gaussovského parabolického potencialu.
Hrubé pokryti komplexni roviny rezonancemi pro vice hodnot momentu hybnosti
je na obr. 4.16, Pro vSechny hodnoty [ jsou zobrazeny trajektorie pro rozsah
fyzikalné zajimavych rezonanci a maji opét klesajici konkavni priabéh.

Na obr. b) a ¢) je zobrazeno nékolik rezonanci pro rozptyl elektronu
na vybranych dvouatomovych molekuldch No, Oz, NO a CO (spolu s trajektoriemi
pro parabolicky gaussovsky potencidl 2) prevzatych z [4], kde interakce elektronu
s molekulou je modelovana pomoci gaussovského potencialu. Rezonance pro mo-
lekuly NO, CO jsou lokalizovany v pokryté oblasti, ale nelze je modelovat pomoci
potencialu s konstantnim ¢lenem b v exponentu. Rezonance pro molekuly Ng, O,
se nachazi mimo pokrytou oblast.
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Obréazek 4.14: Pokryti komplexni roviny rezonancemi v zavislosti na momentu
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Obréazek 4.16: Pokryti komplexni roviny rezonancemi v zavislosti na momentu
hybnosti pro parabolicky gaussovsky potencial 2

4.2.6 Rezonance pro molekulu CO

Ne vSechny rezonance pro rozptyl elektronu na molekule lze modelovat po-
moci potencidlu typu kde parametr a¢ je konstantni a parametr \ zavisi na
vzdalenosti atomi R. Prikladem je molekula CO. Rezonance jsou lokalizovany
v oblastech pokrytych Ctyfmi typy potenciali viz obr. b), b), b) a
b). V dusledku by bylo mozné pomoci zminénych potencidlu zkonstruovat
model interakéniho potenciadlu. Oba parametry a,b v takovém ptipadé musi byt
funkce vzdalenosti atomt R. Pro ovéreni této moznosti byly nalezeny hrubé hod-
noty parametrii potencialti, pro které se naleznou rezonance odpovidajici datim.
Hodnoty parametri poté lze aproximovat polynomem v zavislosti na hodnoté R.
Vysledky jsou zobrazeny na obr. [f.17 Tyto polynomy ale nelze pouzit jako kva-
litni model interakéniho potencidlu. Numerické simulace ukazaly, Ze by bylo nutné
urcit parametry pro jednotlivé rezonance s vyssi presnosti a teprve poté zkusit
nalézt vhodnou aproximaci obecnéjsiho typu nez polynomialni. Modelové poten-
cialy obsahuji exponencidlni ¢leny a mald perturbace hodnot parametrii zptsobi
vyrazny rozdil ve spoctené rezonanci. Kvili jednodussi zavislosti parametra by
bylo vhodné pouzit gaussovsky a exponencialni potencial pro konstrukce modelu
pro molekulu CO. Samotna konstrukce jiz neni soucasti prace.
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Z.aver

Néplni prace je vypocet rezonanci pro vybrané jednorozmérné radidlné syme-
trické potencidly. Téma je motivovano vyuzitim potencialii pti konstrukci modeli
popisujicich rozptyl elektronti na dvouatomovych molekulach. Jako modelové po-
tencialy byly zvoleny gaussovsky, exponencialni, Morsetiv a parabolicky gaussov-
sky ve dvou variantach. Numerické simulace byly zaméreny na dvé témata:

e Vlastnosti numerickych metod FEM, DVR, a ECS z hlediska vypoctu re-
zonanci.

« Nalezeni oblasti v komplexni roviné pokrytych rezonancemi pro nékolik mo-
delovych potenciala.

Vlastnosti numerickych metod jsou studovany z hlediska nastaveni jejich para-
metria: FEM - pocet elementt sité, DVR - stupen polynomu v kvadratutre, ECS -
tthel a poloha bodu otoceni do komplexni roviny. Vysledky jsou k dispozici v ¢asti
M1l U vsech potencidli byla nejprve nalezena referen¢ni nastaveni s co nejmen-
sim poctem element a stupném kvadratury, ktera vedou k vypoctu rezonanci
s absolutni chybou fadu 107! — 1071, Vysledky simulaci pro stupen kvadratury
ukazuji, ze od jistého stupné se jiz nesnizuje chyba nalezenych rezonanci. Naopak
pii snizovani stupné chyba rychle roste. Vliv poc¢tu elementt sité na chybu je
podobny jako u stupné kvadratury. Po dosazeni urcitého poctu elementi jiz ne-
dochazi ke snizeni chyby. Pozadovanou ptresnost urceni rezonanci lze dosdhnout
kombinaci vyssiho stupné kvadratury a mensitho poc¢tu elementi nebo naopak.
V pripadé parametru ECS (dhel a bod) byly pro jednotlivé potencidly nalezeny
hodnoty, pri kterych se dosahuje nejmensi chyba. Hodnoty maji vliv nejen na
chybu, ale také na samotnou detekci. Od urcitych hodnot se jiz nedetekuji re-
zonance s velkou sitkou. Pro potencialy byly stanoveny meze pouzitelnosti obou
parametri.

Vsechny zminéné potencidly obsahuji parametry a, b, které ovliviiuji polohu
rezonanci a pomoci zmény téchto parametri byly uréeny pokryté oblasti. Trajek-
torie vlastnich ¢isel odpovidaji situaci, kdy parametr a se méni, zatimco parametr
b je konstantni. Pokryti bylo spo¢teno pro hodnoty orbitdlnitho momentu hybnosti
[ =1,2,3. Pokryti je jemnéjsi v pripadé [ = 1 pro fyzikdlné zajimavé rezonanéni
energie do 0.2 — 0.5 atomovych jednotek a hrubé pro hodnoty [ = 2,3. Podrobné
vysledky véetné numerickych dat jsou k dispozici v éasti [4.2 Gaussovsky, expo-
nencialni, Morsetv a parabolicky gaussovsky 2 potencial se ukazuji jako dobré
priklady typického chovani, kdy parametr potencidlu a popisuje silu interakce.
Trajektorie vlastnich ¢isel maji klesajici konkavni charakter. U Morseova a para-
bolického gaussovského 2 potencialu se ukazuji pomérné 1izké rozsahy parametra
a, b, které vedou na dané pokryti, v porovnani s gaussovskym a exponencialnim
potencialem. Parabolicky gaussovsky potencial je prikladem potencialu, u kterého
jsou trajektorie klesajici konkédvni pouze pro nizké rezonancéni energie. U vysSich
energii se charakter trajektorii méni na konvexni. Vyuziti potenciala je také ilu-
strovano na datech rezonanci z rozptylu elektronu na dvouatomovych molekulach
Ng, Oy, NO a CO. U molekul Ny a NO je k dispozici model zaloZzeny na gaus-
sovském potencialu, kde parametr v exponentu je konstantni a druhy parametr
je funkci vzdalenosti atomti. Data z rezonanci NO jsou lokalizovany v oblastech
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pokryti pro vSechny potencidly a bylo by mozné vytvorit model nejen s vyuzi-
tim gaussovského potencidlu ale také ostatnich. Rezonance molekuly Ny a O,
je mozné kromé gaussovského modelovat i pomoci exponencialniho a Morseova
potencialu. Molekula CO je odlisna ve smyslu, ze nelze modelovat pomoci po-
tencidlu s konstantnim parametrem v exponentu. Rezonance jsou lokalizovany
v oblastech pokrytych gaussovskym, exponencidlnim a parabolickym gaussov-
skym potencidlem. Je tedy mozné zkonstruovat model, kde oba parametry jsou
funkci vzdalenosti atomt. Tato moznost byla v principu ovérena nalezenim hod-
not parametri, které vedou na ptislusné rezonance. Samotna konstrukce modelu
pro jednotlivé potencialy jiz neni soucasti prace.

Kromé numerickych simulaci je vystupem préace také program vytvoreny pro
ucely zminénych vypocti. Uzivatel zadava parametry numerickych metod a typ
potencialu spolu s rozsahy parametri. Program nasledné vypocte rezonance a va-
zané stavy s volitelnou moznosti grafickych vystupii. Sadu dostupnych potenciali
Ize rozsitit o dalsi typy. Je siten ve formé open-source a k dispozici ve standardnim
repozitari knihoven pro jazyk Python.
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