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Shrnuti obsahu prace

Prace spocivala ve vytvofeni a testovani numerického kodu pro vypocet potencialovych rezonanci.
Jde o feseni radialni Schrodingerovy rovnice s energii analyticky prodlouzenou z fyzikalni kladné
realné poloosy na celou komplexni rovinu. Pravé kladna realna osa energie predstavuje pro mnohé
rozptylové funkce Fez a rezonance je potfeba hledat za nim pomoci prodlouzeni na tzv. nefyzikalni
list Riemanovy plochy energie. Student vytvofil viastni implementaci metod dfive pouzivanych
Skolitelem a otestoval je pro nékolik tvard potencialu. Postup spociva v kombinaci metody
kone€nych prvkd s polynomialnimi prvky vysokého fadu s Gauss-Lobatovou kvadraturou.
Analytické prodlouZeni pak je implementovano vyhnutim oblasti, na niZz se integruje
Schrodingerova rovnice, do komplexni roviny, ¢imz se odchazejici okrajova podminka pfevede na
Dirichletovu podminku dostate¢né daleko od poc¢atku. Student peclivé testuje nastaveni parametra
numerického vypoctu, aby se uijistil, Ze dostava velmi pfesné feSeni problému. Na zavér prace se
vénuje systematickému zkoumani parametrd rezonanci, které lze obdrzet ze studovanych
modelovych potencialll z hlediska jejich pouziti pro modelovani konkrétnich molekularnich
systému. Vysledkem prace je navic softwarovy balik, ktery je dobfe dokumentovany a k dispozici
pro dal8i pouZiti.

Celkové hodnoceni prace

Téma prace. Na bakalarskou praci jde o pomérné naro¢né téma. V uvodnich kurzech kvantové
mechaniky se studenti s rezonancemi vétSinou nesetkavaji. Napsanim, odladénim programu a
jeho pouzitim na studované modely student plné naplnil zadani prace.

Vlastni prispévek. Vlastnim pfispévkem autora je pfedevSim vytvoreni funkéniho numerického
programu a jeho dokumentace a dikladné testovani. Metody samotné byly vyvinuty dfive
jinymi autory a v podobné podobé téz testovany (v jiné implementaci) Skolitelem. Rad bych
v8ak zduaraznil, Ze jejich podrobné nastudovani studentem bakalafského studia do takovych
detailll, aby je sam implementoval, povaZzuji za vysoce netrivialni.

Matematicka uroven. Jistou slabinou prace je formulace samotného textu prace. Metody jen
naznacuje a nékdy z textu nejsou zcela jednoznacné jasné principy, z nichz jsou odvozeneé.
Ale jde o reSersi, ne odvozeni vSech metod, které autor pouzil, nebo s problémem souvisi,
takze to nepovazuji za takovy problém, protoze text je doplnén citacemi na puvodni zdroje.
Nutno dodat, Ze podrobny popis vS8ech metod by byl pfili§ rozsahly a nad ramec prace. Popis
samotné implementace a testovani programu uz je v pofadku. Cely text trochu pusobi jako
technicka zprava.

Prace se zdroji. Autor na patficnych mistech vhodné cituje pGvodni prace a ucebnice na dana
témata. Samotny text je zfetelné pavodni praci autora a neobsahuje prevzaté pasaze.

Formalni uprava. Po formalni strance je prace peclivé zpracovana. Nenasel jsem témér zadné
preklepy. Jedinou formalni vytku mam k velikosti popiski obrazku v zavéreéné 4 kapitole,
které jsou pfili§ malé, v nékterych pfipadech az na hranici Citelnosti. V seznamu pouzité
literatury chybi Cisla stran pro prace [6] a [7] a v nékterych polozkach by bylo vhodné pouzit
blokovani automatického pfevodu textu na mala pismena (napfiklad zkratky 3D nebo JSON).

Pripominky a otazky

1. U rovnice (1.5) uvadite, Zze pouziti této formule pro hledani parametrd rezonance neni pfili§
pfesné. Umite popsat situaci, kdy by se tato formule pfesto dala pouzit?

2. Formulace véty kolem rovnice (2.19) o tvaru vinové funkce pro rezonanci je trochu
zavadeéjici a pusobi dojmem, Ze jde o rovinou vinu. Mohl byste tuto formulaci upfesnit.



3. Vobrazku 2.4 nejsou popsany zadné osy a ani z popisu neni zcela jasné co ma obrazek
vyjadfovat.

4. Ve vété na prechodu mezi str. 34 a 35 se tvrdi Zze rezonanci pro molekulu CO nelze
modelovat potencialem s konstantnim b. Pfipada mi, Ze z citovaného obrazku to neni zjevné
(nakolik jsem schopen rozlisit, lezi vSechny body pfiblizné na jedné ¢afe). Mohl byste to Iépe
dolozit?

Zavér

Navzdory drobnym vytkam vySe povaZzuji praci za zdafilou a doporucuiji ji uznat jako bakalarskou
praci.

Navrh klasifikace oponent sdéli pfedsedovi zkusebni (sub)komise.
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