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Tématem dizertaCni prace je teoretické studium srazky elektronu s lehkymi dvouatomovymi
molekulami, konkrétné procesy vibracni excitace, disociativhiho zachytu a disociativni
rekombinace. V pripadé vibracni excitace a disociativniho zachytu se prace omezuje na studium
rezonancni srazky, ktera tvori hlavni prispévek k témto G¢innym prifeziim. Studované reakce hraji
dileZitou ulohu v celé fadé procesti od fyziky plazmatu, ranného vesmiru, az po biologické aplikace
pii studiu radiacniho poskozeni DNA. O dtleZitosti vybraného tématu tedy neni pochyb.

Predkladana préace si klade za cil nikoliv presnou kvantitativni predpovéd tc¢innych priifezi pro
konkrétni molekuly, ale misto toho se zaméruje na identifikaci fyzikalnich mechanismi, které jsou
zodpovédné za experimentalné pozorované struktury v téchto ucinnych prurezech jako je napf.
nepravidelny tvar peakt v Gc¢innych prtrezech pro vibracni excitaci. V tomto ¢astecné navazuje na
predchozi publikace Skolitele, ve které byly nékteré z téchto otazek jiZ reSeny, ale cely problém
srazky elektronu s molekulou byl formulovan necasové. Novym pfinosem této prace je pouZiti
Casové formulace teorie rozptylu, ktera umoZiuje jasnou a intuitivni interpretaci obdrZenych
ucinnych prirezi. Zcela nova je pak aplikace této metody pro studium disociativni rekombinace a
navic s tou vyhodou oproti jinym metodam, Ze umoziuje vypocet ucinnych prirezi s rozliSenim
finalnich stavli molekuly.

Uvod do problematiky, formulace pouZitého modelu a jeho numerické feSeni jsou popsany v prvni
Casti. Systém elektron-molekula je popsan jednoduchym modelem sestavajicim z jednoho
elektronického a jednoho jaderného stupné volnosti, které spolu interaguji pomoci modelového
sféricky symetrického potencialu kratkého dosahu. ReSeni je obdrZeno pro tu parcidlni vinu
nalétavajiciho elektronu, kterd tvori dominantni pfispévek ke studovanym ucinnym prireziim. K
numerickému FeSeni tohoto modelu je pouZita kombinace ovérenych sofistikovanych metod pro
diskretizaci prostoru (FEM-DVR a ECS) a pro integraci v Case (Crank-Nicholson). Vzhledem k
tomu, Ze popisu numerickych metod je vénovana celd samostatna kapitola tak je Skoda, Ze prace
obsahuje pouze velmi kratkou zminku o vyvinutych pocitacovych programech a jejich strukture.

V kapitole 3 je studovan mechanismus vibracni excitace a disociativniho zachytu v molekulach N,
NO a F,. Déle jsou v kapitole srovnany tfi rizné metody vypoctu elementi S-matice z Casové
vlnové funkce a v Casti 3.1 je presvédcivé ukazano, Ze kontroverzni vysledky pro molekulu N,
publikované v ¢lanku od Shandilya et al jsou skutecné chybné. Klicovym zjiSténim této kapitoly je,
Ze v pripadé molekuly F, nelze pouZit Bornovu-Oppenheimerovu aproximaci pri studiu rezonancni
dynamiky jader a v pfipadé molekuly NO je nutné vzit pfi interpretaci G¢innych prirezt v Gvahu i
prispévky amplitud pro vicendsobné oscilace jader a jejich interferenci. V nékterych
dvouatomovych molekulach tedy nelze pouZit tradicni, tzv. Bumerangovy model, ktery vicenasobné
oscilace jader nezahrnuje. Animace priloZené k praci duleZitost mechanismu vicenasobné oscilace
nazorné ilustruji. Zaveér této zajimavé kapitoly ovSem primo vybizi k hlubsi diskuzi o moZnosti
zobecnéni obdrZenych vysledkt. Jaké vlastnosti musi mit molekula, aby pfi studiu rezonancni
dynamiky jader bylo pouZiti Bornovy-Oppenheimerovy aproximace neadekvatni a u jakych
molekul nelze zanedbat ptispévky vicenasobnych oscilaci jader? Na druhou stranu velmi ocefuji
preciznost, se kterou byly provedeny vSechny numerické simulace a srovnani s necCasovou
formulaci problému, ktera presvédcuje o spravnosti dosazenych vysledkii a numerické stabilité
implementovanych metod. Dale hodnotim pozitivné praci vénovanou nazorné vizualizaci Casového
vyvoje vinové funkce, ktera je obsaZena v priloze.



Zavérecna a bezpochyby nejlepsi kapitola je vénovana studiu disociativni rekombinace elektronu s
H,". Tento systém se podstatné liSi od predchozich tim, Ze interakce elektron-molekula obsahuje
dlouhodosahovou Coulombickou slozku a chybi rezonancni stav potencidlového typu (shape
resonance) coz vyrazné méni dynamiku srazky. Casovy vyvoj vlnové funkce je popsan velice
srozumitelné v ¢asti 4.1 a v zavéru kapitoly je interpretovan s pomoci vypocti populacnich funkci
jako prenos excitace mezi vibracnimi a elektronickymi (Rydbergovskymi) stavy v molekule. Ostré
Ramsauer-Townsendova minima. V kapitole jsem nenaSel Zadné srovnani s experimentem nebo s
vypocty jinych autord, které ale existuji. Jakym zptsobem se tedy dokaZeme presvédcit o tom, Ze
pouZzity model je pro tuto reakci a molekulu realisticky?

Zavérem musim poznamenat, Ze v pripadé dizertacni prace bych ocekaval daleko hlubsi reSersSi
publikované literatury. Napfiklad postradam odkazy na mnohé prace I. I. Fabrikanta, B. Nestmanna,
W. Domckeho, L. S. Cederbauma a dalSich. Zejména prekvapuje absence citace prehledového
¢lanku Skolitele z roku 2012, kde je tato reSerSe provedena a také absence jiz zminénych odkazi na
experimenty a teorii pro disociativni rekombinaci elektronu s H,".

Nedostatky formalnéjsiho charakteru jsou ale vyvaZeny obsahovou strankou prace, ktera je velice
zajimava, prinasi originalni vysledky a autor si dal praci s pripravou kvalitnich ilustraci. Vysledky
pro molekuly N,, NO a F, byly publikovany ve Physical Review A a publikace vysledkt pro H," se
pripravuje. Timto tedy prace prispiva k dalSimu rozvoji oboru. Velké mnoZstvi provedenych
vypoctd, jejich kvalita a detailni analyza presvédcuje o tom, Ze autor je schopen samostatné tvorivé
prace a Ze bravurné ovlada pouZité sofistikované numerické metody a jejich implementaci. Dle
mého nazoru tedy predkladana prace spliiuje naroky kladené na dizertacni praci a mohu ji
doporucit k obhajobé.

Dopliiujici otdzky pro kandidéta:

1. 'V casti 1.2 je popsana konstrukce modelu pro rezonancni srazku elektronu s molekulou. Je
tento model vhodny pro vSechny typy elektronickych rezonanci? Bylo by mozné Vas model
pouZit naprt. pro Feshbachovské rezonance?

2. 'V kapitole 3 studujete procesy vibracni excitace a disociativniho zachytu. ZvaZzoval jste tyto
vypocty doplnit také o vypocty impaktni disociace? Zajimalo by mé zda-li predpokladate, Ze
i v tomto pfipadé budou vysledné ucinné prifezy stejné citlivé na splnéni Bornovy-
Oppenheimerovy aproximace a na délce casového vyvoje systému braného v uvahu. Také by
bylo zajimavé srovnat velikost tohoto i¢inného priifezu s ostatnimi, které jste spocital.

3. Molekula NO ma permanentni dip6lovy moment v CemZ se liSi od ostatnich Vami
studovanych molekul. Vysledna dipélova interakce elektronu s molekulou neni sféricky
symetricka a je stfedniho dosahu. Jak tedy zdGvodnite adekvatnost vami pouzitého sféricky
symetrického potencialu kratkého dosahu pro vypocCty pro NO? Bylo by obtizné
modifikovat Va§ model a pocitacové programy, aby umoZnovaly pouZiti nesférického
potencialu? Byl efekt dip6lového momentu na rezonanc¢ni dynamiku jiz dfive studovan?

4. Ve Ctvrté kapitole se VaSe vypocty omezuji na jedinou parcialni vlnu (1 = 1). Diky absenci
rezonancniho stavu se ale domnivam, Ze v tomto pripadé se nejedna o proces, ktery je
dominovan prispévkem jediné parcialni viny. Staci omezeni se na 1 = 1 k pochopeni vSech
mechanismd, které zde probihaji nebo se bude dynamika podstatné liSit pro prichazejici s-
vlnu ¢i d-vlnu?
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