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Slovní vyjádření, komentáře a připomínky vedoucího/oponenta: 
 
Autor této práce se zabývá numerickým řešením časové Schrodingerovy rovnice ve dvou 
dimenzích. Metodu aplikuje na model popisující srážku elektronu s molekulou, v němž jeden 
stupeň volnosti popisuje pohyb elektronu a druhý vibrace molekuly. Jde o numericky velice 
obtížný problém. S tím se diplomant vyrovnává tak, že do dvou dimenzí zobecňuje velice 
efektivní metodu otestovanou jeho předchůdci v jedné prostorové (plus jedné časové) dimenzi. 
Přístup spočívá v aproximaci prostorových závislostí metodou konečných elementů vysokého 
řádu (polynomy stupně 8-20) a v aproximaci evolučního operátoru diagonální Padého aproximací 
vysokého řádu (7-10). Metodu testuje na modelech pro srážku elektronu s molekulami N2, NO a 
F2, které byly již dříve vyřešeny pomocí časově nezávislého přístupu. Martin Váňa tím jednak 
ověřuje správnost metody, ale pomocí časového přístupu rovněž umožňuje hlubší vhled do 



dynamiky vibrační excitace a disociačního záchytu elektronu. Navíc provádí srovnání s výpočtem 
pomocí přiblížení lokálního komplexního potenciálu a testuje jeho přesnost.  
 
Ačkoli vysoce oceňuji přínos samotné práce k moderní teorii neelastických srážek elektronů 
s molekulami i náročnost provedených výpočtů, mám přece jen několik výhrad k samotnému 
textu. Autor se rozhodl vypracovat práci v anglickém jazyce, ale na první pohled je zřejmá jeho 
neobratnost v odborném stylu. Práce rovněž obsahuje poměrně mnoho drobných nepřesností a 
nepříliš srozumitelných formulací. Našel jsem rovněž několik překlepů a chybných popisků 
obrázků. 
  
Přes zmíněné drobné nedostatky v textu práci považuji za dostatečně kvalitní a doporučuji ji uznat 
jako práci diplomovou. 
 
Náměty na otázky k obhajobě: 
 
1) Na obrázcích 3.4, 3.11 a 3.20 porovnáváte normu vlnové funkce pro 2D model a pro LCP 
aproximaci. Přišlo by mi logičtější srovnávat LCP s L2-normou projekce 2D modelu na diskrétní 
stav. Máte toto srovnání k dispozici? 
2) Překvapilo mne vysvětlení oscilací ve vlnové funkci LCP modelu v obrázku 3.21 vpravo 
nahoře. Píšete o skoku ve funkci Γ(R) v bodě křížení. Z Wignerova prahového zákona bych 
očekával pro p-vlnový model prahové chování (Rc-R)3/2, tj. spojité v R=Rc. Můžete původ oscilací 
upřesnit, případně ukázat nějaký obrázek dokumentující podstatu problému? 
 
Navrhuji hodnocení stupněm: 

 výborně    velmi dobře    dobře    neprospěl/a 
 
 
 
 
 
 
V Praze 7. září 2012 


