
Mgr. Roman Curik, PhD.
Ustav f 'yzikalni chemie
J. Heyrovskeho A VCR, v.v.i.
Dolejskova 3, 18223 Praha 8

OPONENTSKY POSUDEK DISERTACNI PRACE

Autor prace: Mgr. Michal Tarana
Nazev prace: Collisions of slow electrons with molecules

Pfedlozena prace je venovana studiu rezonancnich procesu, ke kterym dochazi pfi srazkach
pomalych elektronu s molekulami. Autor se zamefil zejmena na neelasticke srazky, u kterych dochazi k
vibracni excitaci molekuly nebo k jeji disociaci. Disertacni prace se sklada z uvodu, dvou kapitol a
zaveru. Kazda kapitola, vcetne uvodu, obsahuje seznam pouzite literatury.

Prvni kapitola uvadi ctenafe do problematiky, pfedstavuje studovane procesy a pfehlednym
zpusobem definuje pristupy a aproximace pouzite v praci. Tady mi chybi shrnuti dosavadnich vysiedku
a pfistupu, ktere byly dosazeny v oboru disociativniho zachytu elektronu a vibracnich excitaci molekul
pri elektronove srazce.

Ornha kapitola obsahuje tfi studie, ktere se venuji ruznym aproximacim v feseni elektronove ulohy
rozptylu na molekulach Fj a Lij. Kapitolu tvofi z hlavni casti tfi prace publikovane v popfednich
mezinarodnich casopisech. Autor pouzil dva nastroje k uvedenym studiim. Tyto nastroje jsou dve ruzne
implementace R-maticove metody pro polyatomicke molekuly. Prvni implementaci je tzv. Bonnska
implementace v soucasnosti udrzovana a rozvijena prof. Nestmannem. Tato implementace je lizce
spojena s moderni kvantove chemickou implementaci konfiguracni interakce, ktera zahrnuje
jednoelektronove a dvouelektronove excitace. Druhym nastrojem je R-maticova implementace
pochazejici ze skupiny prof. J. Tennysona z UCL v Londyne. Tato implementace taky vyuziva metodu
konfiguracni interakce, akorat elektronicke excitace nejsou limitovany nasobnosti, ale aktivnim
prostorem.

Treti kapitola se jiz nevenuje elektronove problematice pfi rozptylu, ale autor plynule pfechazi k
dynamice molekulovych jader. Studovanou molekulou je CF-iCl. Ambiciozni casti tohoto projektu je
zahrnuti dvou vibracnich modu. Tady je nutno podotknout, ze studium vibracni dynamiky dvou
vibracnich modu na molekule teto velikosti posouva tento projekt k vrcholu toho, co bylo v danem
oboru udelano. Soucasti kapitoly je taky publikace, ve ktere se autofi zamefili na disociacni kanal. V
disociaci je zduraznen vyrazny vliv tzv. "umbrella" modu na ucinny prufez disociace. K podobnemu
zaveru speje taky druha cast teto kapitoly, ve ktere jsou shrnuty vysledky pro vibracni excitaci. Mirnou
slabinou teto prace se zda byti odhad polohy ale hlavne sifky rezonance nutne ke konstrukci lokalniho
komplexniho potencialu. Tato neurcitost v dobe zivota teto rezonance vede nejspis k slabe shode s
experimentem, kterou se vysledky vyznacuji. Autofi na tento problem poukazuji a navrhuji pfesnejsi
ob initio pfistup, kterym tyto rozhodujici parametry urci. I pfes tyto nedostatky ve mne tato kapitola
zanechala vyjimecny dojem.

V posledni ctvrte kapitole jsou pfehlednym zpusobem shrnuty vysledky a zavery sepsanych
projektu.



Stezejni vysledky, ktere autor zafadil do disertace, byly publikovany ve ctyfech clancich
mezinarodni urovne. Tim je dana vysoka uroven disertacni prace.

Po formalni strance je prace napsana velmi pfehledne a srozumitelne. Kladne hodnotim zejmena
fakt, ze se autor venoval netrivialnim projektum, ktere dosud nebyly uspokojive popsany v literature.
Konkretne, molekula Li^ pfedstavuje nekonecnou serii problemu pro R-maticovou metodu a to
nejenom mnozstvim nizko lezicich excitovanych stavu, ale taky difiiznim charakterem vazanych
orbitalu, kvuli kterym bylo potfeba R-maticovou metodu dotlacit az k jeji hranicim pouzitelnosti.

Vzhledem k tomu, ze implementaci R-maticove metody osobne znam, dovoluji si tvrdit, ze
dosazene vysledky jasne prokazuji tvurci schopnosti a vedeckou peclivost studenta a splnuji
pozadavky kladene na disertacni prace doktorskeho studia. Na tomto zaklade doporucuji disertacni
praci Mgr. Michala Tarany k obhajobe.
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Dodatek A
Student v disertaci dobfe zvladl vedecky styl a formu publikovani. Jedinou veci, kterou musim

vytknout je, ze autor nekolikrat pouzil netrivialni prohlaseni, ktere nevysvetlil ani nepouzil referenci,
ktera vysvetleni obsahovala. Kupfikladu

a) Kapitola 2, posledni odstavec pfed publikaci, prvni veta. Proc je metoda CAS CI narocni v pfipade
¥> molekuly? Je nutny aktivni prostor pfilis veliky? Jak veliky a proc?

b) Sekce 2.2, tfeti veta si taky zaslouzi kratke objasneni nebo referenci.

Dodatek B
Seznam moznych chyb v textu. Zachovano je pofadi v jakem se objevuji v praci:

— strana 2, tfeti odstavec, prvni veta. „... vibrationally non-elastic ..." pouziva se „... vibrationally
inelastic ..."
strana 6, druhy odstavec, sedmy fadek, „... is the use truncation ..." by nejspis melo byt „... is
the us of a truncation ..."
strana 55, druhy odstavec pod obrazkem 3.3, prvni veta „... cross sections showed above ..." by
melo byt „... cross sections shown above ..."

- kapitola 4, Conclusions. Kapitola obsahuje ctyfi odstavce. Kazdy s techto odstavcu zacina
vetou, ktere akcni sloveso je vzdy „... we are/were dealing with ...". Obecneji, jedna se o
autorovou oblibenou frazi, protoze v cele praci je pouzita 14 krat.
kapitola 4, Conclusions, fadek 7. ,,correaltion" by melo byt .^correlation".


