Posudek prace

prredloZzené na Matematicko-fyzikalni fakulté
Univerzity Karlovy

posudek vedouciho U posudek oponenta
bakalatské prace U diplomové prace

Autor: Jifi Kohl

Nézev prace: Casové zavislé vypoéty jaderné dynamiky zapornych molekularnich ionti
Studijni program: fyzika

Rok odevzdani: 2025

Jméno a tituly vedouciho: doc. RNDr. Karel Houfek, Ph.D.
Pracovisté: Ustav teoretické fyziky MFF UK
Kontaktni e-mail: Karel. Houfek@mff.cuni.cz

Odborna uroven prace:
vynikajici U velmi dobra U primérna U podprimérna U nevyhovujici

Vécné chyby:
témef zadné [ vzhledem k rozsahu pfiméfeny pocet U méné podstatné cetné U zavazné

Vysledky:
originalni U ptvodni i pfevzaté U netrivialni kompilace U citované z literatury 1 opsané

Rozsah prace:
Q veliky standardni U dostatecny U nedostatecny

Graficka, jazykova a formalni droven:
vynikajici U velmi dobra O primérna U podprimérna U nevyhovujici

Tiskové chyby:
témet zadné [ vzhledem k rozsahu a tématu pfiméteny pocet U Cetné

Celkova urovein prace:
vynikajici U velmi dobra O primérna U podprimérna U nevyhovujici



Slovni vyjadieni, komentare a pripominky vedouciho:

Jaderna dynamika rezonancnich stavii zapornych molekularnich iontd, které vznikaji pti srazkach
elektrond s molekulami, je v ¢asove nezavislém kvantovém piistupu obecné popsana nelokdlnim
komplexnim a energeticky zavislym potencialem. Ekvivalentni casové-zavisly pristup, ktery Casto
umoznuje hlubsi porozuméni dynamice téchto procesi a strukturdm ucinnych prufezii, pak obnasi
fesit komplikovanou integro-diferencialni rovnici s pamétovym jadrem, coz je znacné numericky
naro¢né. Je ovSem mozna alternativa vyuzit asoveé nezavisla feSeni, ktera Ize v soucasné dobe
pomeérn¢ piimocare ziskat pomoci existujicich programi, a pomoci Laplaceovy transformace

z nich ur¢it asove zavislé vinové funkce.

Cilem préace Jifiho Kohla bylo tento alternativni pfistup pro urceni ¢asového vyvoje podrobné
studovat v rdmci aproximace jaderné dynamiky pomoci lokdlniho komplexniho potencialu pro
vybrané¢ modely dynamiky dvouatomovych molekularnich iontd. V tomto ptipad¢ je totiz mozné
s velkou pfesnosti urcit numericky ¢asovy vyvoj obéma metodami a porovnat ziskané vysledky.

Jiti Kohl nastudoval pokrocilou numerickou metodu (metodu koneénych prvkl v kombinaci s
reprezentaci diskrétni proménnou a externim komplexnim skalovanim), kterou lze vyuzit jak pro
feSeni Casové-nezavislé radialni Schrodingerovy rovnice, tak v kombinaci se zobecnénou
Crankovou-Nicolsonové metodou pro pfimé a velmi piesné feSeni ¢asoveé-zavislé Schrodingerovy
rovnice. Napsal vlastni program v Pythonu zaloZen4 na téchto metodach a otestoval ho na dobfie
popsaném modelu zdporného iontu molekuly N». Poté studoval alternativni ptistup pro urceni
casového vyvoje pomoci Laplaceovy transformace jak pro model molekuly N2, tak pro model
molekuly Oz, kde jsou vypocty mnohem naro¢néjsi vzhledem k tizkym rezonan¢nim staviim, které
se objevi béhem jaderné dynamiky. Na obou systémech podrobné studoval konvergenci testované
metody vii¢i nastaveni energetického gridu, kdy se ukazalo, ze pro ziskani zkonvergovanych
vysledkl je nezbytné zahrnout i feSeni odpovidajici celkovym energiim pod zédkladnim vibra¢nim
stavem molekuly a optimalizovat hustotu energetického gridu v okoli iizkych rezonanci.

Jifi Kohl prokazal, Ze je schopen samostatné prace, predevsim pokud jde o vyvoj a testovani
programi pro numerické feSeni dané fyzikalni tlohy, ale také pokud jde o matematicky rozbor
pouzitych metod a pochopeni chovani téchto metod v zavislosti na riznych parametrech. Text
prace je na velmi dobré urovni, a i graficky je prace velmi zdatila. VE&im, Ze vysledky prace

kde je nezbytny popis pomoci nelokalni teorie.
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