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Kapitola 1
Uvod

Cilem této prace je studium dynamiky jader molekuly Hs pii rezonanénim
zachytu nizkoenergetického nalétavajiciho elektronu a vypocet souvisejicich
ucinnych prufezu vibra¢ni excitace Hs.

Vibraéni excitace molekuly AB

e+ AB(v;) - e + AB(vy), (1.1)

je proces, pti kterém dochazi vlivem srazky nalétavajiciho elektronu s mole-
kulou ke zméné vibracniho stavu molekuly z pocatecniho stavu oznaceného
jako v; do koncového stavu vy > v; piicemz energie odlétajictho elektronu je
snizena o rozdil energii téchto dvou vibracnich stavu molekuly.
Kromé vibra¢ni excitace muze také pii srazce dojit i k disociaénimu
zachytu elektronu,
e” +AB(v;) > A~ + B, (1.2)

kdy naopak dochazi k rozbiti molekuly, ktera je ve vibracnim stavu v;, a k
zachyceni elektronu na jeden z atomu puvodni molekuly.

Tyto dva procesy predstavuji kvantové rozptylové problémy, které se
daji fesit v rdmci necasového nebo ¢asového pristupu k rozptylu (viz napf.
[6]). V této praci se budeme zabyvat ¢asovym piistupem, ktery ma oproti
necasovému piistupu vyhodu toho, ze umozinuje piimo sledovat dynamiku
jader, ovsem za cenu obecné nizsi presnosti ziskanych u¢innych prufezu a
delstho vypocetniho ¢asu. Hlavnim cilem této prace je otestovani alternativni
formulace nelokélnitho modelu dynamiky jader Hs, ktery je popsan v posledni
kapitole.



Atomové jednotky

Pokud neni feceno jinak, pouzivame ve vSech rovnicich a grafech Hartreeho
atomové jednotky, ve kterych se nasledujici veliciny pokladaji rovny jedné:
redukovand Planckova konstanta h, hmotnost elektronu m,, elementrani
naboj e, Hartreeho energie E;, a Bohruv polomeér ag. Tyto veli¢iny maji

v soustavé SI nasledujici hodnoty:

h = 6,62606896 x 10734 J.s,
me = 9,10938215 x 103! kg,

e = 1,602176487 x 107 C,
E, = 4.35974417 x 1071 J,

ap = 0,52917720859 x 107'° m.

Atomova jednotka ¢asu ma pak hodnotu:

1ty = —
h

Harteeho energie se nejcastéji uvadi v elektronvoltech:

E), = 27,21138386 eV.

h
= 2,41888433 x 10717 s = 0,02419 fs.

(1.3)



Kapitola 2

Multikanalovy radialni problém

Jak bude ukéazano v ¢asti 5.3, teoreticka formulace dynamiky jader pti pro-
cesech (1.1) a (1.2) mé podobu jednorozmérného multikandlového radidlniho
rozptylového problému. Proto se timto problémem budeme zabyvat nejdiive
obecné.

Predstavme si systém tvofeny tfemi ¢asticemi a,b, ¢, z nichz dvé (b, c)
maji nékolik vazanych stavu. Prikladem multikanalového rozptylového problému
pak je srazka ¢astice a s komplexem (bc), ve kterém muze dojit napiiklad k
nasledujicim procesum:

a+ b+ ¢ rozpad (be)

0+ (be) a+ (be) elast'icky rozptyl
a+ (be)* excitace

b+ (ac) preskupeni

2.1 VInové funkce

Stav systému s n kanaly v ¢ase ¢ budeme popisovat vektorem

()" = {191 (1), ... [Ta(t))}, (2.2)

kde vlnové funkce |¥;(t)) predstavuji stav systému v kanalu i. Napiiklad
pocéatecni stav systému z piikladu (2.1) vypadé takto:

|‘II(O)>T = {O’ |\112(0)>a 07 07 0} ) (23)

kde |W5(0)) je vektor popisujici systém a + (be) vstupujici odpovidajicim
kanalem.



Nyni se omezime pouze na jednocasticovy pripad (tj. napiiklad na srazku
dvou castic bez vnitinich stupnu volnosti) a vlnovou funkci zapiseme v
radialnich soutradnicich. Pokud je navic problém sféricky symetricky, muzeme
pro T (r t) psét

Wl(rt) = {

Dospivame tak k radidlnimu multikanalovému problému, jehoz podstatou je
nalezeni vlnové funkce

YJ1m1 (97 ¢)7 T \Ijn(rr’ t) YJnmn (Q’ gb)} : (24)

\Ijl (T, t)
r

U(r,t) = {U,(r,t),..., Up(r,1)}. (2.5)

2.1.1 Casovy vyvoj

Casovy vyvoj multikandlového kvantového systému je ddn Schrodingerovou
rovnici:

ov(r,t)
= HUY (r,t) (2.6)
s pocatecnim stavem
U(r,0)" = {¥y(r,0),...,9,(r,0)} (2.7)

nebo také ekvivalentné pomoci evoluc¢niho operatoru
U(r,t) = exp (—Ht) U(r,0). (2.8)
V nasem piipadé bude vzdy
U(r,0)" = {¥(r,0) #0,...,0}. (2.9)

2.1.2 Obecny tvar Hamiltonianu

V nejobecnéjsim pripadé je multikanalovy radialni problém popsdn Hamil-
tonianem, ktery je tvoreny plnou matici nésledujiciho tvaru:

H=H.s = a5 (T + VI (1)) + Vas(r), (2.10)
1 d?
Jo(Jo +1)
eff e+ E, 2.12
Va (T) 2/,67”2 + 6% ( )

9



Indexy « a 8 probihaji jednotlivé kandly:

a=1,...,n

6=1,....n

a p1 oznacuje redukovanou hmotnost. Clen dup zajistuje, ze vyraz v zdvorkach
obsahujici kinetickou a efektivni energii je pouze na diagonéle matice H,g.
Efektivni energie V.¢//(r) se skldd4 z odstiedivé energie z4avislé na momentu
hybnosti J, v daném kanalu a z energie E, odpovidajici prahové energii
tohoto kanalu. Potencial V,,5(r) je tzv. coupling potential neboli vazbovy po-
tencial, ktery zpusobuje tok hustoty pravdépodobnosti z kanalu # do kanalu
.
Matice H,p tedy vypadda schématicky takto:

Dy + Via(r) Via(r) Vis(r) e Vin(r)
Vor(r) Dy + Vao(r) Vas (1) s Van(r)
Hy = Va(r) Vaa(r) Dy + Vas(r) -+ Van(r) :
Vi (1) Vi (r) Vio(r) e+ Dy Vin(r)

D, = Ty+Vii(r).

10



Kapitola 3

Metoda komplexniho skalovani

Metoda komplexniho skédlovani (Complex scaling - CS) se ¢asto pouziva k
nalezeni parametru (pozice a $itky) rezonanci v atomové a molekulové fyzice,
ale také pii feSeni rozptylovych problému.

Hlavni vyhodou této metody (pfesnéji feceno metody vnéjsiho kom-
plexniho skalovani, kterd bude popséna dale) pii feseni rozptylovych problému
je umoznéni vypoctu ucinnych prufezu bez nutnosti pouziti casto kompli-
kovanych okrajovych podminek na hledanou rozptylovou vlnovou funkeci. V
casovém pristupu se pouziti této metody promitne v tom, ze se odchazejici
vlnové baliky nebudou odrazet od koncu gridu. Zaroven budeme schopni
ziskat hledané vinové funkce ve fyzikalné zajimavé oblasti. Detailni piehled
metody komplexniho skalovani ve vztahu k hledani parametru rezonanci a
zékladni aplikace lze nalézt napiiklad v [1] a [2]. My se zde omezime jen na
strucény vyklad zéakladnich principu a vysledku.

Uvazujme kvantovy systém (napf. atom ¢i molekulu) popsany hamil-
tonidnem H. Energie E piislusejici néjakému rezonanénimu (napt. elektro-
nickému) stavu je komplexni

E = By —il/2 (3.1)

a tedy tato energie ' nemuze byt piimocafe nalezena jako vlastni hodnota
hermitovského operatoru H, jehoz vlastni hodnoty jsou pouze realné.

Meéjme napiiklad N-césticovy systém se vzajemnou coulombickou inter-
akci. Hamiltonian takového systému ma tvar

\V 1 & q:iq;
H=-) 4y 24 3.2
> gt 2 o2

i=1 @,

11



kde prvni ¢len v rovnici znac¢i kinetickou energii N-¢astic a druhy zahrnuje
vSechny vzdjemné coulombické interakce. Metoda komplexniho skdlovani
spociva v prechodu ke komplexnim souradnicim podle predpisu

r—re?; 0 € R, (3.3)
coz odpovida prechodu k vlnové funkei:
U(;r) = U (0) U(r) = N2 (re?). (3.4)

Proménna r zde pro zjednoduseni zahrnuje vSechny radialni soutadnice popi-
sujici dany systém. Snadno lze ukazat, ze komplexné skalovany Hamiltonian
tohoto systému ma tvar

N vz 1 & qiq;

HO=U@HU@B) '=e ™Y —L pe N 23, 3.5

(0) = U (0) HU (6) >t (3.5)
Transformace (3.5) neni unitarni a nabizi se tedy otézka, jak se touto trans-
formaci zméni spektrum Hamiltonianu H. Tato problematika byla detailné
studovéna (viz. [3], [1]) pro piipad tzv. analyticky rozsiritelnych (dilatation
analytic) potencialu. Exaktni definici a teorii analyticky rozsifenych po-
tencialu lze nalézt v [4]. Jedna se o veétsi restrikci na tvar potencidlu nez
jednoduché analyti¢nost. Zde se omezime pouze na konstatovani, ze mezi
tyto potencialy patii napriklad Coulombicky potencial a Yukawtuv potencial.

3.1 Spektrum komplexné skalovaného Hamil-
tonianu
Hlavni vysledky teorie spektra komplexné skalovanych Hamiltonianu s ana-

lyticky rozsitenymi potencialy, ve vztahu ke spektru puvodniho Hamiltonidanu
jsou nasledujici (viz napt. [5]):

1. Vlastni hodnoty piislusejici vazanym stavum se nezméni za podminky
0] < /2.

2. Segmenty spojitého spektra jsou otoceny o thel 26 do komplexni roviny
kolem kazdé prahové energie.

3. Operdtor H(f) muze mit izolované komplexni vlastni hodnoty od-
povidajici L? integrovatelnym funkcim x(r). Tyto vlastni hodnoty
prifrazujeme rezonancim.

12



Tyto tii vlastnosti komplexniho skdlovani Ize snadno demonstrovat na jed-

norozmeérném radidlnim problému
2 l(1+1)
2r2

pul(k, r) 42 (E —Vir)— ) w(k,r) =0, (3.6)
r

kde V/(r) je pro jednoduchost kratkodosahovy potencial a E = k?/2. Resen{
Schrodingerovy rovnice (3.6) regularni v poc¢atku méa asymptotické chovani
(viz [6])

w(k,r) = [fi(k)h T (kr) = fi(=k)R{ (kr)], r — o0 (3.7)

kde hl(i)(kr) jsou sférické Riccatiho-Hankelovy funkce a f;(k) jsou Jostovy
funkce, které vystupuji rovnéz ve vyjadieni elementu S-matice

fi(=F)
Si(k) Ok (3.8)
Spektrum operatoru je urceno asymptotickym chovanim vlastnich funkci,
kterym se tedy musime zabyvat.

Pély S-matice (3.8) jsou uréeny podminkou fi(kg) = 0. Z rovnice (3.7)
pak vyplyva, ze asymptotickd c¢ast vinové funkce obsahuje pouze odchazejici
vlnu pro Re (ky) > 0 nebo jen piichozi vinu pro Re (kg) < 0.

Véazané stavy lezi na kladné casti imaginarni osy, tj. kg = ¢3,6 > 0 a
tedy asyptoticky prubeéh w;(k,r) je nasledujict:

e b, (3.9)
Po transformaci (3.3) dostavame pribéh
g~k cos 96—725 sin9' (310)

Pro zachovéni exponencidlniho poklesu tedy musi byt splnéno |0 < 7/2,
pricemz neklademe zadnou podminku na koeficient x. Vlastni hodnoty
prislusné vazanym stavum se tedy nezméni.

ViInové funkce spojitého spektra maji v pripadé kratkodosahovych in-
terakei asymptotické chovani imérné linedrni kombinaci e’*" a e~*". Pro-
vedenim komplexniho Skalovani dostaneme asymptotické chovani gikre’®
Odtud je zfejmé, Ze soucasné s r musime pieskalovat i £ dle vztahu

k- ke " (3.11)

13



jinak bude jedna z exponencial divergovat. Tedy hybnosti odpovidajici spo-
jitému spektru se otoé¢i o tihel § do komplexni roviny a energie F = k*/2 —

@e_m se otoc¢i o thel 20 do komplexni roviny. V piipadé dalekodosahového

vvvvvv

coulombického pole je asymptotické chovani radidlni funkce slozitéjsi (viz.

[7]):
Asin {k:r (1 + lnl(;]:jr)) } + B cos {kr (1 + lngi”) } L (312)

ale protoze In(2kr)/r — 0 pii r — oo, dostaneme v kombinaci s (3.11) opét
spravné asymptotické chovani.

Poslednim dulezitym piipadem jsou pély S-matice (3.8) lezici v dolni
komplexni poloroviné, tedy pdély s Im k£ < 0 a Re k # 0. Tyto pdly prislusi
rezonancim. VInové funkce odpovidajici rezonancim se asymptoticky chovaji
jako €. Oznacme k = |k|le™™ « € (0,7). Po komplexnim gkalovani bude
mit w;(k,r) asymptoticky prubéh

ei‘k‘TCOS(Q_Oé)e_‘k‘TSin(e_O‘)' (313)

Pozadavek normalizovatelnosti vinové funkce implikuje podminku
sin(0 —a) >0 (3.14)

bez dodateéné podminky na k. Vidime tedy, ze hybnost (energie) odpovidajici
rezonanci se nezmeni, ale ve spektru H(6) se piislusné energie objevi a bude
nezavisla na 6 az kdyz tuto energii odkryje vétev odpovidajici spojitému
spektru (otocenému o 26). Spojité spektrum a rezonance tvori komplexni
¢éast spektra Hamiltonianu H(0). Vyreseni vlastniho problému H(0) pro dvé
rizné hodnoty 0 umoziiuje nalezeni energie rezonance nebot ta na whlu 0
nezauvist.

14



3.2 Vneéjsi komplexni skalovani

Vsechny tii zminéné vlastnosti komplexné skalovaného Hamiltonianu zavisi
pouze na asymptotickém chovani. Lze tedy nahlédnout, ze zustanou za-
chovany i tehdy, pokud se neomezime jen na zobrazeni typu (3.3), ale po-
volime i obecnéjsi predpis R(r) spliujici asymptotické podminky

R(r)—r, r—0
R(r) = re?. r— oo (3.15)

Specidlnim piipadem tohoto zobrazeni je tzv. vnéjsi komplexni skalovani
(Exterior complex scaling - ECS), které je definovano predpisem

R
R(r)=1{" S o (3.16)
Ro+ (r — Ro)e". r > Ry

Poprvé tuto metodu navrhl Simon v [8] motivovan tim, ze potencidly v Bor-
nové-Oppenheimerové aproximaci nejsou analyticky rozsititelné jako funkce
elektronickych souradnic. Jim navrzena metoda ECS pak v principu umoznuje
vypocty rezonanci a rozptylu i pro potencialy, které nejsou analytické v ob-
lasti (0, Ro). Vnéjsi komplexni skalovani je navic ptinosné pro teorii rozptylu
tim, ze umoznuje pocitat vinové funkce v redlngch (fyzikalné relevantnich)
hodnotach soutadnic.

Pouziti metody ECS v ramci necasového pristupu k rozptylu bylo popsano
napiiklad v [5] a nebudeme se jim zde blize zabyvat.

3.2.1 Aplikace ECS na ¢asovy vyvoj v kvantové me-
chanice

Numericky vypocet casového vyvoje srazek v kvantové mechanice narazi
na problém nefyzikdlniho odrazu baliku od koncu zvoleného gridu (oblasti
vypoctu). Tento problém lze tesit napiiklad zavedenim absorbujictho kom-
plexniho potencidlu blizko konct gridu [9] nebo préavé pomoci metody vnéjsiho
komplexniho skalovani. Druhy zminovany ptistup je elegantni a hlavné
umoznuje vypoc¢ty v principialné libovolné presnosti.

V této ¢asti budeme sledovat predevsim préci [10], ve které byla metoda
ECS na ¢asovy vyvoj aplikovana a kde bylo ukdzano, ze pouziti této metody
velmi efektivné resi problém nefyzikalniho odrazu vinového baliku od koncu
gridu. Pro tyto tcely nam postaci jednodimenzionalni problém.

15



Diskretizace Schrodingerovy rovnice

Prvnim krokem pii numerickém feseni ¢asové Schrodingerovy rovnice

oV (z,t)

ot

= HV(z,t) (3.17)
je standardné volba vhodné reprezentace vinové funkce ¥(z,t) bud pomoci
diskretizace realné soutadnice x nebo piechodem ke konecné bazi {|é, )}V, .
Oba pristupy maji za nasledek omezeni casového vyvoje vinové funkce na
koneénou oblast souradnicového nebo Hilbertova prostoru. V druhém kroku
se pak Tesi samotny casovy vyvoj, kterym se nyni nebudeme zabyvat. Pro
dalsi vyklad bude vyhodné zvolit druhy piistup, tedy volbu koneéné béze

Hilbertova prostoru. V tomto ptipadé spojité spektrum Hamiltonianu H
okamzité prechazi v diskrétni spektrum

/{52
En:?”,nzl,...,N (3.19)

a vlastni funkce Hamiltonidnu nalezneme jako vlastni vektory W,

matice Hamiltonianu. Evoluén{ operator pak muzeme v koneéné bézi {|¢,) }2_,
priblizné vyjadrit jako sumu

N
M R UN() = [dn)e (). (3.21)
n=1

Greenova funkce a komplexni skalovani

Greenova funkce Schrodingerovy rovnice hraje v teorii rozptylu fundamentalni
roli. Na vypoctu maticového elementu Greenova operatoru budeme demon-
strovat roli okrajovych podminek a efekt metody ECS, ktera numerické
problémy s tim souvisejici fesi. Greenuv operator je definovan néasledujicim
zpusobem

Giz)=(z—H) 'zeC (3.22)

16



kde H je celkovy Hamiltonian studovaného systému. V bodé z = (E — i¢)
Ize tento operator vyjadrit pomoci nasledujiciho integrélu:

@/e_etelHte_lEt dt = (E —1we— H)™' = G(E —1e). (3.23)

0

Pro maticovy element Greenovy funkce mezi ¢asové nezavislymi funkcemi
|f) a|g) lze potom s pouzitim piedchozi rovnice a rovnice (3.21) psét

(71— H + 20 ) =~
oty Pt f] (£ 0,)e (6] ) )it = 3 Ul (30
=0 =l el

7 této rovnice je vidét, ze suma na pravé strané ma vzdy realné hod-
noty zatimco leva strana je komplexni pro hodnoty E ze spojitého spektra.
Pripadné zvétsovani baze na tomto faktu nic nezméni a tedy tato aproxi-
mace neni konvergentni aproximaci Greenovy funkce. Z pohledu ¢asového
vyvoje jsou poOly v této rovnici zpusobeny periodickym chovanim korela¢ni
funkce (f|Un(t)|g), které mé na svédomi odraz funkce Uy (t)|g) od okraju
gridu.

Vyuziti metody komplexniho skalovani méa pak za nasledek otoc¢eni polu
Greenovy funkce z rovnice (3.24) do komplexni roviny, ¢imz se pravé strana
rovnice (3.24) stava s rostoucim poétem bazovych funkei konvergentni apro-
ximaci Greenovy funkce (pokud jsou funkce |f) a |g) kvadraticky integrova-
telné), a tedy uz nebude dochézet k odrazum odchéazejiciho vlnového baliku
od koncu gridu.

Aplikace metody ECS na ¢asovy vyvoj

V této casti budeme na piikladu ¢asového vyvoje volné ¢astice v jedné di-
menzi demonstrovat, ze metoda ECS zabranuje odrazu vlnového baliku od
koncu gridu. Z tohoto ptikladu bude také zrejmé, jak je nutné volit velikost
gridu a thel 6 pro konkrétni aplikace.

V jednorozmérném piipadé (0 < x < co) spociva preneseni metody ECS
na ¢asovy vyvoj v nahrazeni puvodniho Hamiltonidnu H (z) Hamiltonidnem
H(C(x))

H(z) » H(C(x)) (3.25)
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s tim, Ze ¢asovy vyvoj nyni budeme pocitat na kiivce C'(x) dané predpisem,

viz (3.16):
Clz) =47 V== (3.26)
x) = 4 .
Xo+ (7 — Xp)e?. Xy<z<o0

Casovy vyvoj vlnové funkce volné édstice U(x,t) s pocatecnim stavem danym
Gaussovskym vlnovym balikem lze vytesit analyticky. V souladu s predchozi
rovnici musime toto feSeni rozsifit do komplexni roviny na kiivku C(x).
Casovy vyvoj W(C(x),t) Gaussovského vlnového balfku na kiivce C'(x) mé
pak tvar

U(C(z),t) = exp {1u[C(z) — z:]* + 1 [(C(2) — 2] + 9} - (3.27)
Pozice baliku x; a dalsi parametry jsou dany rovnicemi

Pt = Do
xy = xo+po(t —to)/m (3.28)
ap = op/[(2/m)a(t —tg) + 1].

Clen v, je normalizacni a fazovy faktor, ktery zde nenf podstatny. Poc¢atecni
impuls py volime kladny, takze vinovy balik postupuje k vétsim hodnotam
soutadnice z. Z rovnice (3.27) je vidét, ze pokud thel 6 volime mensi nez
7/2 zustdva vinovy balik omezeny

lim U(C(z)) =0, (3.29)

T—00

ale konverguje k nule jinak nez pro velké redlné hodnoty z. Clen
exp {1p[C(z) — m]} = exp {wo[Xo + (x — Xo)e — z4]} (3.30)

totiz pro x > X, konverguje k nule zatimco ostatni ¢leny v (3.27) nadale
osciluji. Vlnovy balik tedy vymizi bez ohledu na ¢as. Z toho vyplyvé, ze
pokud zvolime konec gridu za bodem X, dostatecné daleko, vlnovy balik
vymizi diive nez dosahne jeho okraje.

Vidime, zZe volny vlnovy balik se nevyviji do nekone¢na pokud je vycislen
v komplexnich hodnotéch souradnice na kiivee C'(x). Nedochazi rovnéz k od-
razu baliku od koncu gridu. Navic mame moznost libovolné zvolit bod X, do
kterého mame vlnovou funkci vyéislenou v realnych hodnotach soutradnice.
V praxi tedy volime bod X, dostatecné daleko abychom mohli z priubéhu
vlnové funkce v oblasti x < X ziskat veskerou pozadovanou fyzikalni infor-
maci.
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3.3 Obecna formulace metody ECS

Vratme se nyni k obecnému problému interakce N &dstic, jejichz radidlni
soutradnice jsme souhrnné oznacili symbolem r. Sila metody vnéjsiho kom-
plexniho skalovani spoc¢iva v tom, Ze feSeni casové (i necasové) Schrodin-
gerovy rovnice s okrajovymi podminkami pro odchézejici vinu prevadi na
standardni problém feseni odpovidajici Schrodingerovy rovnice v "boxu”,
tj. s okrajovymi podminkami

U(r=0)=V(r—o00)=0 (3.31)

na kfivce dané predpisem

R(r) = {T’ r<fo (3.32)

. 3.33
—ei20 ZN Vi + Vn(R(r)), Ry <r < oc. ( )

=1 2m¢

Hr) = {H(T), 0 <7 < Ry,

Poznamenejme jesté, ze pro konkrétni systémy muze byt vybér skdlovanych
soutadnic ponékud pozménén. Napiiklad pro molekuly v Bornové-Oppen-
heimerové aproximaci se musi dle (3.32) skalovat i (fixn{) mezijadernd vzda-
lenost, viz napt. [1]. Interakéni potencidly musi navic spadat do t¥idy ana-
lyticky rozsiritelnyjch potencidlu na kiivee R(r).

Formalné je nutné k dosazeni libovolné presnosti v oblasti r < Ry, aby
byl interakéni potencial v oblasti » > Ry nulovy nebo konstantni. Prakticky
ale postaci, aby byl potenciél v této oblasti tak maly (pfesnéji feceno jeho
zména), aby odraz vlnového baliku timto potencidlem byl zanedbatelny. V
piipadé N > 2 jsou predchozi tii rovnice spiSe symbolické a napi. Ry pak
znadf kiivku (napf. kruznici kolem pocatku pro N = 2) v RV,
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Kapitola 4

Numerické metody

P1i feseni studovaného rozptylového problému pouzivame tii zakladni nu-
merické metody:

e Metoda konecnych elementti a reprezentace diskrétni
proménnou

Metoda kone¢nych elementu (Finite Elements Method - FEM) je
velmi efektivni numerickd metoda pouzivand pro feSeni (parcidlnich)
diferencialnich rovnic. Tato metoda je velmi vhodnad pii feSeni problému,
kde je vyzadovana vysoka presnost jen v urcitych oblastech, nebo kde
se hledana funkce v prostoru vyrazné méni. Obé tyto vlastnosti FEM
vyrazné snizuji vypocetni narocnost nékterych problému.

Konkrétné druhda zminovana vlastnost FEM je pro feseni rozptylovych
problému v kvantové mechanice pifnosnd, nebof umoZiiuje pocitat
velmi presné komplikované chovani vlnové funkce v interakéni oblasti
a naopak bez ztraty presnosti rychle pocitat jednoduchy prubéh vinové
funkce mimo interakéni oblast.

Kombinace FEM s metodou Reprezentace diskrétni proménnou (Dis-
crete Variable Representation - FEM-DVR) zpusobem, ktery bude
popsan nize pak konkrétné umoznuje dosdhnout vysoké presnosti v
reprezentaci vinovych funkci pomoci polynomu a ziroven umoznuje
zachovat Tidkou strukturu matice Hamiltonidnu. Metodu FEM-DVR
tedy pouzivame pro reprezentaci prostorové casti vlnovych funkei.

e Vnéjsi komplexni skalovani
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Teoretické formulace vnéjstho komplexniho skédlovani (ECS) byla pop-
sana v predchozi kapitole. Zde se budeme pouze kratce vénovat jeji
numerické implementaci.

e Zobecnéna Crankova-Nicholsonova metoda

Pro teseni ¢asového vyvoje vinovych funkci pouzivame zobecnénou
Crankovu-Nicholsonovu (ZCN) metodu [11], kterd je zalozena na
Paddého aproximaci evolu¢niho operatoru a ekvidistantni diskretizaci
casové souradnice. Hlavni pfednosti této metody je moznost vyjadreni
evolu¢niho operatoru do principialné libovolné vysokého radu.

Implementace metod FEM-DVR a ECS s ohledem na rozptylové problémy v
kvantové mechanice byla detailné popséna v [12]. V nésledujici ¢asti se této
prace budeme drzet, ale omezime se jen na vyklad nejdulezitéjsich principu.

4.0.1 Konecné elementy a Reprezentace
diskrétni proménnou

Principem této metody je reprezentace funkce pomoci baze lokalnich funkei,
tj. funkci nenulovych jen ve zvolenych intervalech. Soutadnice 7 je rozdélena
na intervaly ohranicené body 7o = 0 < ry < ry < --- < ry a v kazdém
intervalu je zvolena vhodna sada linearné nezavislych lokélnich funkci pro
reprezentaci dané funkce. Tyto funkce f;,,(r) jsou definovéany jako identicky
nulové mimo dany interval:

fi,m(r) :07 T¢< Ti—1,74 >7i:17"'7N7m:17n' (41)

Index m probihd vSechny funkce lokdlni baze v elementu 7. Na funkce f; ,,,(r)
klademe nasledujici podminky:

fi,l('rifl) = 1,
fz‘,n(ﬁ') = 1,
fi,m(ri—l) = fi,m(ri) = 0, m 7é 1, n. (42)

Spojitost vlnové funkce zajistime nésledujicim pozadavkem na koeficienty
¢i,m v rozkladu vlnové funkce do baze f; ,(r)

Cin = Cit1,1- (4.3)
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Jak bude déle ukézdno dalsi podminky zajistujici spojitost prvni, popf.
vyssich derivaci nejsou nutné pro feSeni rozptylovych problému v kvantové
mechanice a predchozi obecnd definice funkei f;,,(r) pro tyto ucely plné
postacuje.

Takto definované funkce f;,,(r) samoziejmé nejsou dany jednoznacéné
a jejich vhodnou volbou lze dosdhnout jednoduché reprezentace funkci a
diagonalni reprezentace lokdlnich operatoru. Koeficienty c; ,, pro libovolnou
funkci W(r) se ziskaji vypoctem integralu

Cim = / fim¥(r)dr, ¥ i,m. (4.4)
0

Metoda FEM-DVR nahrazuje integraci kvadraturou

/_ g(x)dx = Z (T Wi, (4.5)

1 m=1

kde x,, jsou body kvadratury a w,, vahy prislusné témto bodum. Vzhledem
k podminkdm spojitosti (4.3) musime zvolit kvadraturu s pevné zvolenymi
koncovymi body x; a x,.

Takovou kvadraturou je tzv. Gaussova-Lobattova kvadratura, ktera voli
zbyvajici body z,, a vahy w,, tak, ze predchozi formule je pfesna pro poly-
nomy stupné < 2n — 1. Rozsifenim integrace na interval < r;_i,r; >

/ " g@de = Y gt ), (4.6)

i—

dostaneme vztahy pro x! a w;,:

i Ty —Ti-1
W, = —F  Wn,
2
‘ 1
T = 5[(7”1 + i) Tm + (i — i) (4.7)

Za funkce f;, je vhodné volit (redlné) Lagrangeovy interpolac¢ni polynomy

r — b
fim(x) = H <i—]i)7 ric1 <x <y
j#m J
= 0, x<ri1,x>15 (4.8)
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nebot splituji vztah '
Fim (@) = 65,00 (4.9)

a tedy i podminky (4.2).
Dilezitou vlastnosti téchto polynomu je jejich vzajemnd ortogonalita
vuci Gaussove-Lobattove kvadratute (4.6) vyjadiend vztahem

/ Fom(@) foe (2)dz = i / " @) foe (@)
0 Ti—
~ @ZZfzm ) fimr ()0
= 5ii’6mm’wm7 (410)

jehoz dusledkem je i zminéna diagonalni reprezentace lokalnich operatoru

[ eV @) fom @) & bV (41)
0

Protoze funkce f;,, a fi11,1 volime tak, Ze jsou obé v bodé r; rovny jedné,
je uziteéné zavést misto téchto dvou funkei pouze jedinou ” pieklenovaci” funkci
Xi1- USetiime tak vzdy jeden koeficient ¢; ,,, v intervalu < r;_;,7; >. Ostatni
funkce f;,, muzeme ponechat beze zmény. Takto upravenou bazi muzeme
jesté normalizovat (opét vzhledem ke Gaussové-Lobattové kvadratute) vydeé-
lenim piislusnymi vahami w,,. Dostaneme tak funkce x; () tvaru

Xia(z) = Uw@)"‘fwn@))/W

Xim(®) = fim(@x)/\Jwi, m=2,....,n—1, (4.12)

které jsou finalni podobou baze pro rozklad vlnovych funkci a operatoru.

Pti konstrukci matice hamiltonianu budeme potfebovat vyjadrit mati-
cové elementy operatoru kinetické energle 5. VInova funkce, kterou ziskame
rozkladem do béze x; ., () ale bude mit nespopte derivace v bodech ry, ..., ry.
Nyni ukazeme, ze tato vlastnost metody FEM-DVR nijak nebrani ve vypoctu
spravnych maticovych elementu kinetické energie.

Uvazujme jednorozmérnou funkei W(z), kterd ma nespojitou derivaci v
bodé zg, pro kterou muzeme psat

d¥(x)
dx

— F(@)(x — 20) + 9(x)6(xo — 7). (4.13)
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Funkce 6(x) znaci skokovou funkei

0,2 <0
0 = ’ 4.14
(%) {1,x>0. ( )

Druhou derivaci funkce ¥(z) muzeme definovat ve smyslu distribuci takto:

d*(x)

dz?

= ['(@)0(x — m0) + ¢'(2)0(x0 — 2) + (f(x) — g(2))d(x — x0). (4.15)

Nyni vezméme za W¥(z) jednorozmérnou radidlni vlnovou funkci, kterou
rozlozime do baze x; () jako

U(z) = Z CimnXim (). (4.16)

S pomoci predchézejicich ¢ty vztahu dostaneme pro o¢ekdvanou hodnotu
kinetické energie vztah

1 [ d? 1., e
- 5/0 drl(z) 5V (z) = —ngg/nﬁe dx¥(2) Y~ CimXf () =

m

_ %/OOO dr¥(z) > cimd(@ = 13) (X (ri + 0) = X}, (ri = 0)]

,m

1 AN
= 52/ dx (%) : (4.17)

ktery jsme dostali integraci per partes a diky tomu, Ze povrchové cleny
pochézejici z koncu jednotlivych elementu se zrusi se cleny s d-funkcemi.
Maticové elementy kinetické energie tedy pocitame ze vztahu

il 1 < d d
T = =0+ i Ax—Xi.m (7)== X (), 4.18
i = 50+ 8i0m) [ Ao o o) (1.18)
kde Kroneckerovo ¢ zohlediiuje ortogonalitu bazovych funkei x;..(z) (ve
smyslu (4.2)). Jelikoz jsou tyto bézové funkce polynomy (4.8), je mozné tyto
maticové elementy spocitat analyticky.
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4.0.2 Vnéjsi komplexni skalovani

Pro numerickou aplikaci této metody je vhodné zvolit konec realného gridu
(bod Ry) tak, aby splyval s jednim z bodu r;. Ve shodé s predchazejicim
vykladem metody ECS tedy pouzivame komplexni grid:

R={""" o (4.19)
r+ (ri —rr)exp(ig). i > 1

Body a vahy Gaussovy-Lobattovy kvadratury budou pro ¢ > I komplexni:
Xim = fl,m(R<x>)/ eXp(i¢)wfn7 m = 27” - 17 P> [> m 7& 1
Xim = in(B@) + Frna(RE)]/ oxp(io) (i, + wi™), i > 1(4.20)

Komplexni ”pieklenovaci” funkce centrovand na R, zajistujici spojitost vl-
nové funkce mé tvar:

Xr1 = [fin(@) + f1+1,1(R($))]/\/wa +exp(ig)wrt. (4.21)

4.0.3 Zobecnéna Crankova-Nicholsonova metoda

Propagace vlnového baliku W(x, t) o casovy krok At je déna pomoci evoluéniho
operatoru vztahem

U(z,t+ At) = e HAY (2, 1), (4.22)

Mezi standardni numerické pristupy k feseni této rovnice patii tzv. Crankova-
Nicholsonova metoda, spoc¢ivajici v nahrazeni evoluéniho operatoru unitarni
aproximaci:

—iHAt __ L - %iHAt

~ Tttt O((A1)?). (4.23)

(&

Dosazenim do prvni rovnice dostaneme nasledujici vztah pro W(z,t + At):
1. 1.
(1 + §ZHAt> U(z,t+ At) = (1 - §zHAt> U(z,1), (4.24)

ktery v numerické reprezentaci predstavuje soustavu linearnich rovnic.

25



Aproximaci (4.23) lze chapat jako specidlni pfipad zobecnéné Crankovy-
Nicholsonovy metody [11], ktera nahrazuje evolu¢ni operator diagonalnim
Padého aproximantem

M

amz"
f(z):€Z:a0+alz+~-+aMzM: mZ:O | (4.25)
b0+b12+"‘+bMZM M ,
Z bm/Zm
m’=0

kde a,, a b,, jsou realné konstanty. Napiiklad koeficient by muzeme polozit
roven jedné nebot pro z = 0 dostdvdme ag/by = 1. Z toho vyplyva, ze
i ap = 1. Ostatni koeficienty dostaneme srovnanim rozvoje exponencialy
a pravé strany rovnice (4.25) az do tadu z?M véetné. Dilezitou vlastnosti
Padého aproximantu je, ze pokud je f(z) unitarni, pak je unitarni i jeho
Padého aproximant.

Prakticky pri vypoctu koeficientu postupujeme tak, ze vyndsobime celou
rovnici (4.25) jmenovatelem pravé strany a porovname koeficienty u mocnin
z az 2*M . Dostaneme tak nésledujici soustavy rovnic:

M
mecM_m+k = —Cuyan, k=1, M (4.26)
m=1
k
> bmlhom = ar, k=1,...,M, (4.27)
m=0

kde ¢, = % jsou koeficienty z mocninného rozvoje e*. Nejdiive vyfesime
prvni soustavu rovnic pro neznamé b, a dosazenim do druhé soustavy do-
staneme koeficienty ay. Pro koteny Padého aproximantu exponencialy plati,
ze kofeny jmenovatele jsou komplexné sdruzené koteny citatele a tedy lze
psat

A z/ 2
z —F[%s 2M+1
e = ———— | +0(z ), (4.28)
51;[1 142/ ZEM)>
kde ng), s =1,...,M jsou koreny citatele. Pfi vypoctech jsme pouzivali

nalezené koreny s pfesnosti na 16 desetinnych mist, v tabulce 4.1 pro ilustraci
uvadime pfesny tvar prislusnych korenu pro M = 1,2,3. Takto zkonstru-
ovany Padého aproximant exponencidly (4.28) nyni vyuzijeme k nalezeni
rekurentniho schématu pro feseni ¢asové Schrodingerovy rovnice.
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2 )= 2

AP = —341,73205

2P = —3—1,73205

Y = 4 64437

2P = —3,67781 — 3,508761
2 = —3,67781 + 3, 508762

Tabulka 4.1: Kofeny M) citatele Padého aproximantu exponencialy pro
M=1,2,3.

Ve shodé se vztahem (4.28) napiSeme evoluéni operdtor ve tvaru

e HIAL _ HK + O((AL)MFY, (4.29)
kde operator K. (M) je definovan takto
1tHAt
_ L)

Pro vlnovou funkci ¥(z,t + At) = W,,; pak dostavame vztah U, ;3 =
e—tHAL/ hy,, ktery aproximujeme rovnict

Vg1 = H KM (4.31)

Zavedme oznaceni ¥, , =K (1) VU, (s—1)/M, Ve kterém dostane predchdzejici
rovnice podobu rekurentniho schématu pro ¥, ,;, kde prvni ¢len je

U = KM, (4.32)

Protoze W, zndme (Vo = ¥(z,0)), ziskdme W, /) feSenim predchazejici
soustavy rovnic. Toto schéma iteracné opakujeme a postupné ziskame

. M . .
Voo, Yns/nas - - Wogvi—1) /M Wng1. Operatory KS( ) komutuji a lze je
tedy aplikovat i v libovolném potadi.
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Kapitola 5

Aplikace

5.1 Casové zavisly piistup k teorii rozptylu

Standardni formulace teorie rozptylu (viz napi. [6]) pouziva Casové zavisly
pristup pouze pro popis srazkového procesu a definici zakladnich veli¢in
jako je S-matice a poté tento pristup opousti a zabyva se pouze necasovym
pristupem. Teorie ¢asové zavislého pristupu k rozptylu byla pozdéji rozpra-
covana napiiklad v knize [13], které se budeme nyni drzet. Pro nase tcely
postaci omezit se pouze na problém jednorozmérného rozptylu na kratko-
dosahovém potencialu.

V jednorozmérném piipadé muzeme prostor rozdélit na interakéni oblast
|z| < a, kde je nenulovy interakéni potencidl a dvé asymptotické oblasti «
af (r < —a ax > a), kde je potencidl nulovy. Nejbéznéjsi pohled na
rozptylovy proces je ten, ve kterém je pocatecni vinovy balik lokalizovany
v oblasti x < —a a odchazejici balik v oblasti x > a. Jak bude zfejmé z
dalsiho vykladu volba tvaru a lokalizace prichéazejicich a odchazejicich vl-
novych baliku zavisi pouze na tom, jaké elementy S-matice chceme spocitat,
ale jinak je zcela libovolna. Prichézejici a odchazejici vinové baliky oznacime
ba(T), resp. ¢p(x).

Zakladnim predpokladem teorie rozptylu je vymizeni interakce mezi velmi
vzdéalenymi ¢asticemi, coz nas motivuje k tomu psat celkovy Hamiltonian ve

tvaru
H=H+V, (5.1)

kde H{ je asymptoticky (volny) Hamiltonidn v kandlu v a V' je interakéni
potencial.
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Nyni muzeme definovat Mgllerovy operatory

Q) = lim ete ot (5.2)
t—Foo
a rozptylovy operator
S=0'q,. (5.3)

Mgllerovy operatory spliuji relaci, kterou budeme déle potiebovat
Q.Hy=HOQ.. (5.4)

Amplituda pravdépodobnosti rozptylu poc¢atecniho stavu ¢, do stavu ¢z je
déna elementem S-matice

(05S|da) = (35102770 |00) = (05162), (5.5)
kde ' .y
0.5(%) = Qudap(x) = Tim e M0, o(x). (5.6)

Stavy ¢ 5(x), resp. ¢, 4(x) tedy dostaneme tak, ze pocétecni stav ¢q ()
propagujeme nejprve zpét, resp. dopiedu v case evoluénim operatorem volné
castice a poté pomoci plného evolué¢niho operatoru dopredu, resp. zpét v
case.

Pfedtim nez odvodime casové zavisly vztah pro elementy S-matice, je
potieba upresnit a definovat nékteré veliciny pouzivané v necasovém pristupu.
Volny Hamiltonidn H] je souctem kinetické energie a konstantniho po-
tencidlu, ktery predstavuje energeticky prah prislusného kanalu

1 d?
Hg = T(ZL‘) + EW = —%w + E’Y, (57)

kde m znac¢i hmotnost. Vlastni stavy tohoto operatoru spliiuji necasovou
Schrodingerovu rovnici
Hy ve=E g, (5.8)

jejiz energeticky normalizované feseni je tvaru
m

2k

< %E’l %E> = 5<E - El)- (5-9)

ikx
v,BE — e,
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Celkova energie je souctem kinetické energie a prahové energie daného

(prichoziho) kanalu
k,‘2
E=F"+—. 5.10
+o- (5.10)
Podobné, energeticky normalizované vlastni stavy celkového Hamiltonianu
jsou dany rovnicemi

+ _ +
H %E_E 7E»

( Tpl Sp) =0(E—E). (5.11)

Vlastni stavy celkového Hamiltonianu H splnuji diky (5.4) dulezitou rovnici

=00 ,p (5.12)
a proto plati
( 5.5815] am) = 3elQ00%| ap) = zul Tp)- (5.13)

A konec¢né elementy S-matice, Sg,, jsou definovany rovnici

Spa(E)O(E — E') = ( 5|5 o). (5.14)

5.1.1 Casové zavisly vypocet S-matice

s

(5.14) je rovnice
;E — A/ e—thgbl—(x)eiEtdt’ (515)

kde A je multiplikativni faktor urceny nize. Tento vztah tedy vyjadiuje
pozadované rozptylové vlastni funkce jako linearni kombinace vlnovych balik.
K tomu abychom rovnici (5.15) dostali skute¢né vlastni funkce s pozadovanou
okrajovou podminkou, musi byt vinovy balik vhodné zvolen. V tomto konk-
rétnim piipadé je nejjednodussi zvolit ¢ (z) jako gaussidn g, (z) s hybnosti
takovou, ze balik pfichazi do interakcni oblasti. Obecnéji vzato ale diky
tomu, ze rovnice (5.15) obsahuje i propagaci do t — —oo, postaéi, aby se
vlnovy balik pro t — —oo vyvinul do lokalizovaného stavu v kanélu a. Tuto
podminku lze vyjadrit rovnici

Q6! = g.. (5.16)
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Multiplikativni faktor A v rovnici (5.15) je dan koeficientem v rozkladu
vlnového baliku ¢f do baze tvorené vlastnimi funkcemi celkového Hamil-
tonidnu

oF = /Ooona(E) (;EdE, (5.17)

kde koeficient 7, (F) je ddn vztahem

WE) = { 6l62) = (o 10519 ) =
= \/7/ “go(x)d. (5.18)

Tedy koeficient 7,(E) ma vyznam k komponenty g,(z) v bodé
k = ++/2m(E — E7). Pouzitim vztahu (5.17) v rovnici (5.15) ziskdme vyraz

pro energeticky normalizovany vlastni stav 7 p,
1 < .
= e Mot (z)e'™dt. 5.19
vl AR (5.19)

Podobné pro | p plati

— 1 > fth - 1Bt

s tim, Ze vlnovy balik ¢ se musi nachdzet v asymptotické oblasti kanalu /3
s hybnosti takovou, ze vinovy balik miii z interakéni oblasti.

S-matice je dana jednodusSe jako prekryv téchto dvou energeticky nor-
malizovanych funkci

, — H " —+
CoslS) ) = g [ [ pletmitite o)
X expliFEy(t' —t") expliE_(t' +t")]dt'dt", (5.21)

kde £, = (F + E')/2 a podobné E_ = (F — E’)/2. Definujeme-li jesté
t=t —t"as=t +1t", pfejde pi"edchozf rovnice na tvar

Conldl asd = g | [ (ealeal-imon)

X expliE t|dt exp[iE_s]ds =

(2m) o . .
[ s lewl=ito)

X expliE,t]dt. (5.22)

= 278(E— E)
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pitoly:

Spa(B) = Mg—r)}_zm /_ Z@sﬁ\ exp[—iHt]|¢pF) expliEfldt.  (5.23)

Skaldrni soucin (¢ | exp[—iHt]|¢7) pod integrdlem nazyvame (casovou) ko-
rela¢ni funkei Cp,(2).

5.2 Modelovy rozptylovy problém

Jako modelovy systém pro otestovani nasich numerickych metod pouzijeme
jednorozmeérny rozptyl na jednoduché potencidlové bariére,

50, 0<x <1
Vig)={ 0" ="= (5.24)
0, jinde

ktery je zjednodusenou verzi problému spoc¢itaného pomoci ¢asového pristupu
v préaci [14]. Prahové energie kandlu o a  volime shodné E, = Ez = 0 a
tedy je Hy = Hg . Vhodnou volbou pfichazejicich a odchazejicich baliku
spocitame ze vztahu (5.23) koeficienty pruchodu a odrazu jako kvadraty
S-maticového elementu |Sg,(E)[?. Prichdzejici a odchézejici baliky jsme re-
prezentovali Gaussovou funkei prendsobenou exp(ipoz)

_ 2 \—0.25 (v — $0a,,3)2 )
Gap = (7?0&,5) exp o exp(ipoa.px). (5.25)
a7ﬁ

Diky tomu, ze oba vlnové baliky volime tak, ze nezasahuji do potencialové
bariéry, predstavuji pro né Mgllereovy operdtory QL = limy_,o, e'Hte#0?
operdtory identity a tedy ¢, = & (pro poa = pgn), resp. ¢ = ¢5 (pro
Do = paﬁ), viz obr. 5.1 a 5.3. Pokud bychom ale volili vlnové baliky v
oblasti potencidlové bariéry (ve shodeé s [14]), propagaci vinovych balikt ¢,,
resp. ¢z pomoci Mgllerovych operatori zpét (dopfedu) a dopfedu (zpét) v
case bychom se nevyhnuli. Postupovali bychom tak, ze vinovy balik puvodné
lokalizovany v oblasti bariéry bychom prvnim operatorem exiHy P Dt g
propagovali o takovy €as t, g, ktery by zajistil, Ze se vinovy balik cely nachazi
mimo oblast bariéry. Poté bychom druhym operdtorem e***«s vlnovy balik
propagovali o stejny Cas a dostali bychom tak baliky ¢ a ¢5 - Vlnovy balik
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Obrazek 5.1: Volba vlnovych baliku pro vypocet koeficientu pruchodu.
Piichdzejici vinovy balik ¢ je centrovdn na xg, = —5, md rozptyl o = 0, 4
a pg, = 12. Odchézejici vinovy balik ¢4 je centrovdn na zg; = 6. Ostatni
parametry jsou shodné jako u prichazejiciho baliku. Velikost potencialové

bariéry byla pro tcely obrazku zmensena.

¢5 bude zpravidla lokalizovdn v interakéni oblasti. Do korelacni funkce tak
budou prispivat prakticky jen prekryvy vlnovych funkeci z této oblasti a ne
ze vzdélenych (asymptotickych) oblasti. Tento ptistup je vhodny zejména
vhodnych soutadnic, viz [13],[14].

Pro ¢asovou integraci jsme zvolili fad Crankovy-Nicholsonovy metody
M = 20.

Koeficient prichodu

Pravdépodobnost pruchodu bariérou je dana koeficientem pruchodu 7', pro
ktery plati
T = [Ssal(B)P, (5.26)

33



0.3

T T
Re<@plexp(-iH)lpg>
] Im<qgexp(-iH)lp> -
02 - _

CB(] (t)

02 |- | 1

Obrazek 5.2: Korela¢ni funkce pro pruchod

kde odpovidajici prichazejici a odchézejici vlnové baliky jsou specifikovany
na obr. 5.1. Pro vypocet jsme zvolili v souhlase s metodou ECS grid, ktery
byl otocen o thel 40°v bodé s = 45 a v bodé x,,., = —45 sviral se zdpornou
osou uhel 40°. Korela¢ni funkce je vynesena na obr. 5.2.

Interpretace korelacni funkce je nasledujici. Vidime, ze zpocatku je ko-
rela¢ni funkce nulova a zac¢ina se ménit az v case t =~ 0,7, coz zhruba od-
povida casu, ktery potiebuje pocatecni balik o hybnosti pl, = 12 z oblasti
x ~ —5 k dosazeni oblasti odchéazejiciho baliku z = 6. Poté korela¢ni funkce
tlumeneé osciluje, az je zhruba v ¢ase t ~ 4,5 témér nulova. Tyto tlumené
oscilace odpovidaji jednak rozplyvani puvodniho pocatecniho baliku a jed-
nak i castem tohoto baliku, které se odrazily od obou okraju potencialové
bariéry a do oblasti odchéazejiciho vinového baliku dospély az se zpozdénim.
Poznamenejme jesté, ze z korela¢ni funkce neni patrny jeden dulezity jev a
to rozdvojeni prichazejiciho baliku pii dopadu na okraj potencidlové bariéry
na balik, ktery pokracuje dal v kladném sméru souradnice a na balik, ktery
se odrazi zpét a pokracuje v zaporném smeéru soufadnice. Na obrazku 5.4
je zachycena S-matice spocitand ze vztahu (5.23) a koeficient prichodu 7.
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Obrazek 5.3: Volba vlnovych baliki pro vypocet koeficientu odrazu.

Piichdzejici vinovy balik ¢ je centrovdn na xg, = —5, md rozptyl o = 0, 4
a pg, = 12. Odchézejici vinovy balik ¢, je centrovan rovnéz na z,, = —5, ale

ma opacnou hybnost p,, = —12. Sitka baliku je stejna: o, = 0, 4. Velikost
potencidlové bariéry byla pro ucely obrazku zmensena.

Vidime, ze numerické vysledky jsou ve velmi dobré shodé s teoretickymi
vysledky az do energii zhruba E =~ 160, kde se za¢ina projevovat numericky
konecné energeticka sitka prichazejiciho vinového baliku.

Koeficient odrazu

Koeficient odrazu je definovan opét jako kvadrat S-maticového elementu
(R = |Saal?), ale tentokrat volime vinové baliky ¢, ¢ tak, jak je schématicky
naznaceno na obrazku 5.3. Odchazejici balik je tedy az na opa¢ny smér hyb-
nosti shodny s prichézejicim balikem, ktery jsme pouzili pro vypocet koefi-
cientu pruchodu.

Korela¢ni funkce je vykreslena na obrazku 5.5 a jeji interpretace je velmi
podobna. Vsimnéme si ale, ze zpocatku je korela¢ni funkce nulova i kdyz
vlnové baliky prichazejici a odchéazejici se na obrazku prekryvaji. Nulovost
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Obrazek 5.4: S-matice a koeficient pruchodu T.
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Obrazek 5.5: Korelacni funkce pro odraz

korela¢ni funkce zde vyplyva z toho, ze oba baliky lezi na opac¢nych stranach
v p-prostoru (ptichazejici kolem pg,, = 12 a odchézejici kolem Pog = —12's
rozptylem o = o5 = 0,4), ve kterém je snadno patrna jejich ortogonalita.
Korelaéni funkce se zac¢ina ménit opét po dobé, kterou vinovy balik pottebuje
k prekonani vzdélenosti k bariéfe a zpét do oblasti nenulové odchéazejici
vlnové funkce.

Odpovidajici S-matice a koeficient odrazu jsou vyneseny na nasledujicim
obrazku 5.6. Vidime, ze shoda numerické a analytické funkce je opét velmi
dobra.

Nejlépe spravnost vysledku zkontrolujeme pomoci vztahu 7'+ R = 1,
ktery tyto koeficienty musi spliovat. Spocitame tedy relativni chybu 6(E)

5(E) = ‘Tnum(E) + Rnum - 1‘, (527)
numerického vysledku T,ym (E) + Ryum, ktera je vynesena na obr. 5.7. Odtud

je zfejma velmi dobra presnost ziskanych vysledku az do jiz zminéné energie

E ~ 160.
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Obrazek 5.6: S-matice a koeficient odrazu R.
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39

120



5.3 Dynamika srazky e + H,

V této casti se budeme zabyvat teoretickym popisem dynamiky jader pri
rezonanc¢ni srazce elektronu s molekulou Hy. Konkrétné nas bude zajimat
dynamika jader H, s elektronem zachycenym v rezonanénim stavu 'Y
Jednd se o stav s nulovym celkovym spinem a s nulovou hodnotu projekce
treti komponenty celkového momentu hybnosti.

Ptredevsim zde bude ukazano, jak lze problém dynamiky jader prevést
na feseni jednorozmeérného vicekanalového rozptylového problému na po-
tencidlech. Teoreticky popis rezonancni srazky elektronu s dvouatomovou
molekulou je zalozen na tzv. nelokalnim modelu elektron-molekulovych sréazek
[16]. Odvozeni tohoto modelu je zalozeno na Feshbachové metodé projekénich
operdtoru [17], [18], které jsou zvoleny tak, ze projektujf zvl14st na rezonanén{
a nerezonanc¢ni ¢asti elektronického Hilbertova prostoru.

Teorie nelokalniho modelu je zalozena na zvoleni vhodné baze v Hilber-
tové prostoru. Pritom predpokladdme platnost Bornovy-Oppenheimerovy
aproximace ve smyslu, ktery bude upfesnén nize. Prvni bazovou funkei je
tzv. diskrétni stav |¢g), ze kterého je také konstruovan prvni Feshbachuv
projekéni operdtor

Q = |¢a)(bal. (5.28)

Diskrétni stav je kvadraticky integrovatelnd funkce, kterd je zvolena tak, Ze
priblizné popisuje molekulu s elektronem zachycenym v rezonanci. Operétor
Q@ tedy projektuje na rezonancni ¢ast Hilbertova prostoru. Zbytek baze je
tvofen vlastnimi funkcemi |¢;) operdtoru PH, P, kde okrajovd podminka
na tyto funkce je takovd, ze jeden elektron je prichdzejici. Operator P (druhy
Feshbachuv projekéni operator) je ddn vztahem

P=1-Q-= / 61367 |kdk, (5.29)

Pred tim nez uvedeme rovnice pro rezonanc¢ni jadernou vlnovou funkci, je
tteba definovat nékteré pojmy. Pro vibracni stavy molekuly Hs plati

kde R znadci jadernou soufadnici, Vo(R) je potencidl neutralni molekuly, |x,)
vibracni stavy a FE, jejich energie. Energii nalétavajiciho elektronu budeme
znacit Ej;.
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Dulezitou souc¢éasti nelokalniho modelu jsou nasledujici maticové elementy
(potencidly) elektronického Hamiltonidnu He v bézi {¢q, &y }:

Va(R) (PalHet| pa), (5.31)
Var(R) = (¢alHaloy), (5.32)
Viw (R) = (o) [Halofl)

= (Vo(R) + k*/2)0(k?*/2 — k% /2). (5.33)

Potencial V;(R) popisuje pohyb jader v rezonanénim stavu a funkce Vg (R)
popisuji interakci diskrétniho stavu s kontinuem, tedy postupné vymizeni
jaderné vlnové funkce. Matice Vi (R) je dulezitd pii odvozeni nelokélniho
rezonancniho modelu a jeji diagonalni tvar plyne z vhodné volby funkci
¢; . Kifzek u vlnovych funkef pouzivdme pro zduraznéni jejich necasového
charakteru. Pro casové zavislé vlnové funkce pouzivame znaceni bez krizku.

Pouzijeme-li nyni definované projekéni operatory P a () ve smyslu uve-
deném v [15] ziskdme necasové rovnice nelokdlntho modelu jaderné dyna-
miky, které maji tvar soustavy

EUF(R) = TwVE(R) — Va(R)US(R)
- / Vae(R)UT (R)kdk = Vo xo,  (5.34)

EV (R)—TrV{(R) — Va(R)¥;(R)
— (Vo(R) + K*/2)¥} =0 (5.35)

pro vlnové funkce U7 (R) popisujici jddra molekuly s elektronem zachycenym
v rezonanénim stavu a funkce U} (R) popisujici jadra ve stavu, kdy je elek-
tron v kontinuu. Predpoklad Bornovy-Oppenheimerovy aproximace v nasem
pifpadé znamend, Ze po funkcich |@q) a |¢; ) pozadujeme, aby se mélo ménily
s mezijadernou v zdalenosti R, tj. aby jejich derivace vzhledem k R byly za-
nedbatelné vuci derivacim jadernych vinovych funkci. Postupem uvedenym
v [15] lze nalézt pro rezonanéni piispévek k T-matici vibraéni excitace mo-
lekuly ze stavu v; do stavu vy formuli

T30, = (Xop Var, 197 (5.36)

Vi—Vf
a odpovidajici u¢inny prutez

B 473

Tyl (E) = k—i2|Tﬁvf|2- (5.37)
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Hybnosti k; a ky jsou svazény zdkonem zachovani energie
E=E, +k}/24+ E,=E,, +k;/2+ E,, (5.38)

kde F, je elektronova afinita molekuly Hs a E je celkova energie systému.
Druhou rovnici (5.35) lze formdlné vyiesit vuci ) s vysledkem

UHR) = /dR’G(;(E, R, RVu (R (R, (5.39)
GH(E) = (E-Tr—Vo—k*/2+in)~. (5.40)

Tento vztah nyni pouzijeme v rovnici (5.34) a dostaneme tak konec¢né ne-
lokdln{ rovnici pro U7, kterd ma tvar

(E—Tr —Va(R)¥F (R) - / dR'F(E, R, RV (R) = Vi, (R)Xu,, (5.41)
F(E,R,R) = / iR’ / Vin(R)*G (B, R, B ) Vao(R ) kdk. (5.42)

Vztah mezi ¢asovou vlnovou funkei Wy(R,t) v Case t a necasovou vlnovou
funkel U7 (R, E) pri energii E je ddn Fourierovou transformaci

VH(E) = / Wy (t)eFdt (5.43)
0
a proto lze (5.42) piimocafe piepsat do Casové zavislého tvaru
2y (R, 1) (5.44)
i = :
ot d )

(Tr + Va(R)) (R, ) + % / " / F(R, R\t — )W u(R,#)(5.45)

Vidime, 7e integra¢ni jadro F(E, R, R') ma diky Greenové funkci G§ poly
na realné ¢asti osy k a je tedy nutné provadeét integraci po komplexni ktivce,
jak je naznaceno standardnim zpusobem pfridanim komplexniho faktoru in
do této funkce.

Podobné jako pro nec¢asovou soustavu nelokélnich rovnic (5.34) a (5.35)
muzeme zkonstruovat ¢asové zavislou soustavu rovnic ekvivalentni plné ne-
lokalni rovnici (5.45):

TrV4(R,t) + Va(R)V4(R,t)

+ / de(R)\Ifk(R,t)kdk:i%\IJd(R,t) (5.46)
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TR\I/k<R,t) - V:;lk(R)\Ild(R>t)

.0
— (Vo(R) + K*/2)¥ (R, t) = zakﬂk(R, t).  (5.47)
Toto jsou zakladni rovnice, které pouzivame pro feseni dynamiky jader pii
rezonanc¢ni srazce molekuly s elektronem. Pocatecni stav je pak dan stejné
jako v necasovém pripadé vinovymi funkcemi

Komplexni kiivka, po které integrujeme Greenuv operator v rovnici (5.42)
nemusi lezet cela v komplexni roviné, ale muzeme ji zvolit také jako kfivku,
ktera nejprve obejde v komplexni roviné vSechny pély tohoto operatoru a
poté se vraci zpét na redlnou osu. Integrace po komplexni kiivce vede k mirné
upraveé integrandu v predchézejici soustavé rovnic, viz dale. Z praktickych
divodt jesté nahradime integraci pres k integraci pres energii Fj = k?/2.
Diferenciél kdk tedy prejde na dFj a odpovidajici funkci Vg, preznacime na
Vag, stejné jako Wi — W} . Pro integraci jsme tedy zvolili kiivku

Eo + By exp (zw%) CE,—=0,...,2F,

(5.49)
Ek, Ek > 2E0,

f(Ek>:{

ktera je tvorena pulkruznici v dolni komplexni poloroviné a na ni navazujici
poloptimkou. Polomér kruznice Fy je zvolen tak, aby tsek E, = 0,...,2FE,
obsahoval vSechny pély operatoru (5.40).

5.3.1 Diskretizace kontinua
Rovnice popisujici rezonanéni dynamiku jader maji tedy konec¢nou podobu
TrYa(R,t) + Va(R)W4(R,1)

+ /Vdf(R)\Iff(R, t)df = i%llld(R, £) (5.50)

TrVUs(R,t) — Vg (R)U4(R,1)

— (Vo(R) + K*/2)V (R, t) = @%q}f(}z, t).  (5.51)
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Abychom byli schopni numericky spocitat integraci v rovnici (5.50), je nutné
provést diskretizaci kiivky komplexnich energii f(Ej) (kontinua). Pro kom-
plexni ¢ast kiivky f(Ej) nahrazujeme integraci Gaussovou-Legenderovu kva-
draturou, tj. kvadraturou bez pevnych konci, abychom se vyhnuli pélu v
pocatku. Pro integraci na redlné ose postacuje lichobéznikové pravidlo, tj.
diskretizace osy Ej s konstantnim krokem. S touto numerickou integraci
je také spojeno nahrazeni puvodné nekoneéného poc¢tu vlnovych funkei \IJ}L
kone¢nym poctem vlnovych funkei \I’}; Pro zminénou integraci tedy muzeme
psat
LT

/f VRS (R)AF = [ ViR (R) (1 (By) = o) +5.52)

Emaz n
[ Vg, (R (BB, ~ 3 Vi ()9 (R)D(BuJu, (5.53)
0 I

kde w; znac¢i vahu bodu f;, n je pocet diskrétnich hodnot (komplexnich)
energif a D(Ey) = Z(f(E)) — Eo). Energie E,q, je optimaln{ hodnota, kterd
ohranic¢uje energie kontinua, viz dale. Ve shodé se znacenim zavedenym v
(2.1.2) ziskdme z rovnic (5.50),(5.51) a (5.53) efektivni Hamiltonidn popi-
sujici rezonanéni dynamiku jader:

D1+Va(R)  Vup, (R)D(f2)wz  Vyrg (R)D(f3)ws -+ Vag,, (R)D(fn)wn
Vdf2 (R) D2+V0(R) 0 0
Hyy = Vagy (R) 0 D3+Vo(R) 0 ,
Vg (R) 0 0 Dyp+Vo(R)
D, = (TN + fa) . (554)

Vidime tedy, ze jadernd dynamika dvouatomové molekuly v nelokalnim re-
zonancnim modelu ma podobu vicekandlového jednorozmérného problému,
kde pocet kanalu je n a pocatecnim stavem je nasledujici funkce v prvnim
kanalu

Wa(R,t = 0) = Vi, (R)xu(R). (5.55)

Casové Schrédingerova rovnice (2.6) uréuje vyvoj viech vlnovych funkef
{U4(R, 1),V (R, 1),V (R, T),..., Yy (R, t)}, piiCemz vztah casovych a ne-
¢asovych vlnovych funkef je dan rovnici (5.43). Tim mame k dispozici vée co
je potteba k vypoctu ucinnych prafezu vibraéni excitace (5.37). Ze vztahu
(5.55) vidime, ze pocatecni vinova funkce je zavisla na energii prichazejictho
elektronu a je tedy nutné pocitat ¢asovy vyvoj pro kazdou energii zvlast.
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Obrazek 5.8: Potenciél Vyg(Ry) jako funkce energie pro vzdalenost jader Ry
v zakladnim stavu.

5.3.2 Fyzikalni parametry modelu

Molekula Hy mé redukovanou hmotnost pg, = 918, 6818 m, a 15 vibrac¢nich
stavl jejichz energie se pohybuji v rozmezi E,, = —1,65x 107! E, az E,,. =
—6,35 x 107* Ej. Hodnota elektronové afinity pro Hy je £, = 0,0277 Ej.
VsSechny dc¢inné prufezy jsme pocitali pro jadra s nulovym momentem hyb-
nosti I, = 0, viz (2.1.2) a pro energie dopadajictho elektronu v rozmezi od
Ey, =0,5eV do E, =5 ¢€V.

Jako optimalni se béhem testovani ukazaly nasledujici hodnoty para-
metru komplexni integrace:

Ey, = 0,5 E), (5.56)
B = 2,5 Ep, (5.57)
ng = 24, (5.58)
ng = 26, (5.59)

kde ng je pocet redlnych kanalu kontinua a nyx pocet komplexnich kandlu
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Obrézek 5.9: Casovy vyvoj hustoty pravdépodobnosti [W4(R,t)> jaderné
vlnové funkce v casech t,, = 0 az t,, = 10 = 0,241 fs. Faktory jimiz byly
vynesené funkce prendsobeny jsou uvedeny v legendé.

kontinua. Je tedy n = ng + nx + 1 = 51. Potenciél Vyg(R) je jako funkce
energie vynesen na obrazku 5.8. Interpretace této funkce je zfejma z rovnice
(5.55), kterd urcuje pocéatecni jadernou vlnovou funkeci. Z tohoto vztahu
vyplyva, ze funkce Vyg(R) piimo urcuje pravdépodobnost zachyceni naléta-
vajiciho elektronu s energii Ej, na molekulu s jadry vzdalenymi o R.

Potencidly Vo(R), Va(R) a Vyg, jsme volili stejné jako v préci [19]. Tyto
potencidly se daji ziskat z ab initio vypoctu srazek elektronu s molekulou
H, pii ruznych pevnijch mezijadernych vzdalenostech R. Témito vypocty se
zde nebudeme dale zabyvat.

5.3.3 Casovy vyvoj

Predmétem této prace je ovérit, ze zpusob diskretizace kontinua v nelokalnim
modelu (5.50), (5.51) v ¢asové zavislém piistupu spolu se zvolenymi nume-
rickymi metodami dava srovnatelné dobré vysledky jako jiz diive spocitany
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Obrazek 5.10: Casovy vyvoj |W4(R,t)|? v intervalu t,, = 200 ~ 4,8 fs a7
tow = 500 ~ 12,1 fs.

plny nelokalni model, viz napft. [16]. Jako referenéni data pouzijeme vysledky
¢lanku [19] zalozené na nelokalnim modelu (5.42), ktery je pro molekulu Hy
fesitelny analyticky. Casové zévisld dynamika rezonanéni srazky e + Hy jiz
byla fesena v praci [20], ale jako model s nelokdlnim potencidlem (5.45).
Na obrazku 5.9 je vynesen potencial diskrétniho stavu V;(R), potenciél
neutrdlni molekuly Vi (R) a hustoty pravdépodobnosti ptislusejici jaderné v1-
nové funkei |Wy(R,t)|2. Pro vykreslovani ¢asového vyvoje této funkce jsme
zvolili rezonancni dynamiku jader odpovidajici elektronu nalétavajicimu s
energii Ey, = 3,60 eV. Vidime, ze jadernd vlnova funkce se v casovém
useku do 0,241 fs velmi rychle rozpada a rozplyva. Za takto rychly rozpad
je zodpovédna velmi kratkd doba trvani rezonan¢niho zachyceni elektronu
na molekule H,. Kratky polocas rozpadu 7 je imérny Sifce rezonance podle
vztahu I'(E) ~ 1/7. Sitka rezonance je ddna pomoci maticovych elementi
Vag = (¢l Hea|¢p) jako
[(E) = 27|Vyp|*. (5.60)

Tedy ¢im Sirsi je rezonance (¢im vétsi je I'(E)), tim ”veétsi”je vazba mezi
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Obrazek 5.11: Casovy vyvoj |Uy(R,t)|?> v intervalu t,, = 500 ~ 12,1 fs a7
taw = 3500 ~ 84,7 fs.

diskrétnim stavem a stavy kontinua, kterd je ddna praveé funkei Vg (R).

Béhem dalstho ¢asového vyvoje dochazi rovnéz k neustalému rapidnimu
rozpadu vlnového baliku, ale dynamika se stava zajimavéjsi, viz obr. 5.10.
VInovy balik se rozdéluje na dvé komponenty - jednu lokalizovanou kolem mi-
nima potencidlu V4 (R) a druhou, odchézejici komponentu, kterd se vzhledem
k prvni velmi rychle rozplyva. Tato odchazejici komponenta je zodpovédna
za disociacni zachyt elektronu na jednom z jader. Jak jiz bylo feceno, za roz-
pad vlnového baliku jsou zodpovédné vazbové funkce Vyg(R). Tato funkce
ale pii zafixované energii velmi rychle klesa a tedy rozpad vlnového baliku
probihéa predevsim v oblasti malych R.

V case tq, = 500 =~ 12,1 fs az t,, = 3500 ~ 84,7 fs, viz obr. 5.11, zustava
prvni komponenta vlnového baliku lokalizovana v oblasti malych R, ale je
postupné pohlcovana. Odchazejici komponenta vyrazné ubyva, zatimco céast
vlnového baliku pro R < 5 ziskdva asymetrickou strukturu. Tu maji na
svedomi interference vin odchazejiciho baliku s vlnami jiz odrazenymi od po-
tencialu V4 (R) pro velka R. Prave fakt, ze se vlnovy balik ”stihne” odrazit od
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Obrazek 5.12: Casovy vyvoj |Wy(R,t)[? v intervalu t,, = 4500 ~ 108,9 fs a7
tau = 16000 ~ 387,0 fs.

potencialu V;(R) je dan tim, ze vazbové funkce Vg (R) jsou v oblastech pro
vetsi R velmi malé a tak zde nedochazi k rozpadu vinového baliku tokem hus-
toty pravdépodobnosti do vyssich kanalu. Odrazené viny jsou pak zase velmi
rychle pohlcovany v oblasti malych R. Jemnou oscilacni strukturu vinovych
funkci méa na svédomi numericka chyba zpusobend ”uiiznutim” potencialu
Va(R) v R = 70. Tato oscila¢ni struktura m4 ale na uc¢inné prutezy zane-
dbatelny vliv.

A konec¢né posledni tisek ¢asového vyvoje v rozmezi t,,, = 4500 ~ 108, 5 fs
aZ tq, = 16000 == 385, 6 fs, kterému se budeme vénovat, je zachycen na obr.
5.12. V této casti casového vyvoje dochazi k pohlceni odrazené ¢asti vinového
baliku a k odchodu zbytku baliku do oblasti vysokych R. Postupné vymizeni
vlnového baliku v oblasti malych R predstavuje ukonceni nejvyznamnéjsich
rezonan¢nich procesu prispivajicich do ucinnych prurezu.
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5.3.4 Ucinné prurezy

Casovy vyvoj jsme pocitali az do asu piiblizné t = 385, 6 fs. Takto spocitané
ucinné prufezy pro vibracni excitaci 0 — 0 az 0 — 5 spolu s referenénimi
daty [19] jsou vyneseny v obrdzcich 5.16 az 5.18. U¢innému prifezu 0 — 6
se budeme vénovat podrobnéji a proto je vynesen na samostatném obrazku
neni vibra¢ni struktura pfilis patrnd a objevi se az od vibra¢ni excitace
0 — 2. Je to dano pomérem velikosti t¢inného prurezu k amplitudam os-
cilaci. Nejvyraznéjsi oscilacni struktura je pak u posledni ndmi studované
vibra¢éni excitace 0 — 6. Z grafu je vidét, ze nase vypocty jsou ve velmi dobré
shodé s referenénimi daty. Z toho vyplyva, ze diskretizace kontinua pouzita
v nasem nelokdlnim modelu (5.46), (5.47) funguje spravné a nase formulace
je schopna popsat rezonanc¢ni srazku stejné dobie jako puvodni formulace
pomoci nelokélniho potencidlu (5.42). Drobny posun oscila¢ni struktury vuci
referencnim datum je zpusoben mirné odlisnymi parametry modelu, zvlasteé
elektronové afinity.

Casovy pifstup k vypoctu nelokalniho modelu ndm umoziuje nézorné
interpretovat (viz. [21] a [20]) ziskané G¢inné prufezy v ramci tzv. bumeran-
gového modelu. Ukazuje se, ze oscilace v tc¢innych prutezech se daji vysvétlit
jako dusledek interference dvou jevu. Prvnim z nich je ptimy rozpad rezo-
nancniho stavu probihajici bez velké zmény geometrie molekuly. Druhym
jevem je pohyb jader v potencidlu V;(R), ktery poté ¢ast baliku odrazi zpét
do oblasti jamy potencidlu, kde je nenulova vazba mezi diskrétnim stavem
a kontinuem a kde je balik opét pohlcovan.

Obrazek 5.13 zachycuje ¢asovy vyvoj u¢inného prufezu pro elasticky pro-
ces 0 — 0 ve vybranych ¢asech a odpovidajici vinové baliky. Z néj je patrné,
ze tento uéinny pruiez velmi rychle konverguje (zhruba v ¢ase t = 60) a pro-
cesy v pozdéjsich casech jiz do néj prakticky neptrispivaji. Vzhledem k tomu,
ze za tento Cas se jadra nedostala prilis daleko od sebe, muzeme tvrdit, ze
cely ucinny prutez 0 — 0 a obalky vsech ostatnich i¢innych prutezu jsou
dominovany procesem primého rozpadu rezonancéniho stavu bez velké zmény
molekularni geometrie.

Naproti tomu oscilaéni struktura v Gc¢innych prutfezech pro vibracni ex-
citaci ma puvod v tzv. bumerangovych oscilacich, které spocivaji v pohybu
jader do vétsich vzdélenosti a zpét, jak to ilustruje obrazek 5.14. Z néj je
patrné, ze ucinny prutez 0 — 6 konverguje az pro velmi vysoké casy. Uéinny
prufez pro nizs$i energie konverguje v mnohem niz$im case nez u vyssich
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energii. Dlouhd doba nutna ke konvergenci u¢inného prufezu pro vyssi ener-
gie je zpusobena tim, ze odraz vlnového baliku je mozny pouze v tizké energe-
tické oblasti pod prahem disocia¢niho zachytu E = 3,72 eV, coz vysvétluje
husty vyskyt oscilaci tésné pod timto prahem. Finalni G¢inny prutez, kterého
jsme dosahli v ¢ase zhruba 385, 6 fs je vykreslen na obr. 5.15.

5.4 Zaveér

V predlozené praci jsme ukazali, ze diskretizace kontinua pouzitd v ¢asové
zévislém diferencidlnim tvaru nelokdlniho modelu (5.54), (5.55), (2.6) po-
pisujici rezonancni srazku elektronu s molekulou H, dava stejné vysledky
(G¢inné prutezy) jako jiz diive implementovany plny nelokalni model (5.42),
viz [15] a [19]. Pro numerické feseni rovnic nelokdlntho modelu jsme pouzili
metody: koneénych elementu v kombinaci s metodou reprezentace diskrétni
proménnou [12] a metodu vnéjstho komplexniho skalovani [10]. Casovy vivoj
vlnové funkce jsme ftesili zobecnénou Crankovou-Nicholsonovou metodou
[11]. V8echny numerické metody jsme otestovali na vhodném modelovém
systému [14].

Casovy pifstup v nelokdlnim modelu rezonanénich srazek elektroni s
molekulami je spolu s pouzitymi numerickymi metodami v principu mozné
rozsitit i do vice dimenzi, napt. pro srazku elektronu s molekulou H5O,
COs, atd. Tyto procesy zatim nebyly z hlediska vibra¢ni excitace teoreticky
studovany.
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