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Posudek diserta¢ni prace Ivana Pshenichnyuka

“Interaction of electrons with vibrating molecules: molecular electronic applications™

Ve shod¢ s ndzvem se piedlozend prace zabyva teorii transportu elektroni pies
jednu molekulu v uspotadani tunelovaci spektroskopie kov-molekula-kov. Prace podava
dikladnou diskusi tunelovaciho proudu a vybuzeni rotacnich stupni volnosti molekuly
v zavislosti na parametrech ptiblizného modelu mechanického pohybu molekuly.

Autor tesi problém metodou projekénich superoperatorti, kterymi oddéli molekulu
od kontaktt. Kontakty jsou zapocteny v nejniz§Sim fadu poruchového rozvoje
v preskokovém Clenu. Pfesnost tohoto pfiblizeni je ukdzana na elastickém tunelovani
nehybnou molekulou, pro které je zndmo presné feSeni. Nutnost pouzit pohybovou rovnici
je dolozena na tunelovani pfes stav s ucasti mnoha fononl. Bézné uzivany piedpoklad
stalého teplotniho rozdéleni fononli vede na tunelovaci proudy zna¢né odlisSné od tplného
feSeni se zapoctenim jejich nerovnovazného rozdélni v dusledku interakce s tunelujicimi
elektrony. Na téchto srovnanich autor dokldda vhodnou volbu metody.

Model molekuly s rotaénim stupném volnosti vyzaduje numerické feSeni, jehoz
které prvky musi obsahovat model schopny popsat predepsané roztoceni molekuly
tunelovacim proudem. Vyjasnéni spravného modelu je dilezitym piispévkem k souCasné
problematice molekularnich motort

Prace je napsana srozumitelné¢ a pomérné poutaveé az na patnact patrné zbytecnych
stranek popisu fetizkovych kontakti a Landauerovy formule. Protoze toto zndmé feseni je
pouzito pouze pro kontrolu a pfiblizeni uzivané autorem z néj bere pouze hustotu stavil
kontaktu, bylo mozné jeho vyklad zkratit. Druhym neSvarem je oznaCovani rtznych
ptibliznych modelu ¢isly, napt. ¢3, coz nuti ¢tenare stale vracet z kapitoly 5 ke kapitole 3 a
dohledévat, které parametry ma praveé rozebirany model. Kratké vystizna jména modelt by
pomohla plynulejsi ¢etbe. Autor také malo ¢leni text do odstavci, takze nékteré odstavce
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konci o dvé strany déle, coz dé€la text ménée prehledny. Pies tyto drobné nedostatky je prace
¢tiva, predevs§im diky vhodné volenému potadi ptedkladanych informaci.

Méam otazku.: Uvazoval jste o zapocteni vlivu okoli na molekulu? Jednd se
pfedevsim o mechanismy obnovujici rovnovazné rozdé¢leni jeji rotace, tedy tfeni a tepelny
Sum.

Prace prokazuje studentovu schopnost samostatné tviiréi prace a spliuje pozadavky
nutné k obhajobé PhD v oboru teoreticka fyzika.

Doc.Pavel Lipavsky,CSc.



