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Predkladana prace se zabyva studiem tvorby tzv. Siegertovych stavli v kvantoveé-
mechanickych systémech. Cilem prace bylo zejména vyvinout a otestovat metodu hledani a
manipulace se Siegertovymi stavy pomoci tzv. R-maticového pfistupu. Jedna se o praci, ktera
rozviji studentovu bakalarskou praci.



Prvni ¢ast je vénovana vyvoji metody na bazi R-matice pro feSeni vicekanalového
rozptylového problému, vcetné algoritmu pro hledani Siegertovych stavii na Riemannové ploSe S-
matice. K ovéreni spravnosti implementace student pouZil srovnani s analyticky reSitelnym
dvoukanalovym problémem. V této Casti student rovnéZ ispésné implementoval metodu odebirani
zvoleného Siegertova stavu z Hilbertova prostoru, coZ umoZiiuje studium jeho pfimého vlivu na
pozorovatelné veliciny.

V zavéru prvni Casti student ispésné ukazal aplikovatelnost metody i na interakce s
dlouhodosahovou Coulombickou slozkou. Toto byl dileZity krok pro budouci aplikaci metody na
fotoionizaci molekul.

Druha cast prace se vénovala implementaci takto otestované metody do vypocetniho kodu
UKRmol+ pro vypocty srazek elektronti s molekulami a pro molekularni fotoionizaci. Metoda
hledani Siegertovych stavii jiz byla v tomto kodu k dispozici, ale pouze v limitované podobé pro
neutralni molekuly a pro elastické srazky. Student stavajici metodu tispésSné rozsifil na neelastické
procesy a Coulombicka kontinua. Zde student prokazal schopnost rychle se zorientovat v
komplexnim vypocetnim kddu.

Béhem feSeni celé prace student pracoval samostatné a iniciativné a z mé strany nebyla
potieba témér Zadna asistence s vyvojem kodu. Prace byla zavrSena aplikacemi na analyzu
Siegertovych stavti z vypocti pro rizné molekuly, které jsou souCasné aktivné studované v nasi
skupiné. Jedna se zejména o molekuly CO2, N20O, HCOOH a jeji dimer. Nékteré z téchto
vysledkii zahrneme do pravé pripravované publikace. Studentem vyvinuty kod najde mnoho
aplikaci v budoucim vyzkumu.

Celkové praci studenta hodnotim jako vynikajici a nemam k ni zasadni pfipominky. Prace
je napsana srozumitelnou anglictinou na tirovni odpovidajici diplomové praci.

Pripadné otazky pri obhajobé a naméty do diskuze:
Do prace jsme nestihli zapracovat vysledky vypocta pro parcialni Sifky rezonanci v neelastickych

vypoctech. MiiZete kratce predstavit vysledky pro modelovy systém a pro CO2?
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uznat jako diplomovou/bakalarskou.
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