Posudek prace

predloZené na Matematicko-fyzikalni fakulté
Univerzity Karlovy

posudek vedouciho U posudek oponenta
U bakalafské prace diplomové prace

Autor: Daniel Herman

Nézev préce: Influence of intra-molecular vibrational modes on excitation energy transfer in
molecular aggregates

Studijni program a obor: Biofyzika a chemicka fyzika

Rok odevzdani: 2023

Jméno a tituly vedouciho/oponenta: doc. Mgr. Tomas Mancal, PhD.
Pracovisté: Fyzikalni ustav UK
Kontaktni e-mail: mancal@karlov.mff.cuni.cz

Odborna urovei prace:
vynikajici U velmi dobra U primérna U podprimérna U nevyhovujici

Vécné chyby:
O  témet zadné vzhledem k rozsahu pfiméteny pocet W méné podstatné cetné U zavazné

Vysledky:
originalni U puvodni i pfevzaté U netrivialni kompilace U citované z literatury U opsané

Rozsah prace:
veliky U standardni O dostatecny U nedostatecny

Graficka, jazykova a formalni droven:
U vynikajici velmi dobra U primérma U podprimérna U nevyhovujici

Tiskové chyby:
témet zadné U vzhledem k rozsahu a tématu piiméfeny pocet U Cetné

Celkova uroveii prace:
U vynikajici velmi dobra U primérma U podprimérna U nevyhovujici



Slovni vyjadrieni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

PiedloZena prace je shrnutim uGsili fesitele o vylepSeni standardniho poruchového popisu otevienych
kvantovy systémt fidicimi rovnicemi. Zakladni myslenka je relativné jednoducha: systém slozeny
z elektronovych stavil ve vazbé s konecnym (malym) poc¢tem harmonickych modi (tedy konec¢nou
lazni) je vyfeSen piesné, a poté je proveden pokus o poruchovou teorii v této vazbég, s vyuzitim
znalosti presného feseni. Ze by takové vylepseni mohlo byt mozné, napovida jednoducha metoda
odvozeni standardnich poruchovych rovnic (v této praci vedouci k rovnici 2.9), ze které je ziejmé,
ze exaktni rovnice se liSi od rovnice druhého fadu pouze kvalitou popisu stavu ldzné. K
poruchovému feseni se tedy dostaneme jaksi z druhé strany, aproximaci stavu lazné v exaktni
rovnici a nikoliv (nutn€) postupnym poruchovym rozvojem od neporusené¢ho feSeni. Mame-li k
dispozici formaln¢ exaktni rozklad celkové matice hustoty (rovnice 1.63-1.65 v praci), stoji
vylepSenému feseni problému dynamiky otevieného systému v cesté pouze spravné uhodnuti, ¢i
odvozeni, lepSiho ansatzu pro Casovy vyvoj stavu lazné.

Z tohoto vychodiska nastinéného skolitelem se feSitel odrazi a implementuje uspésné¢ model
kone¢ného systému a jeho numerické feSeni. Na zdklad¢ tohoto feSeni konstruuje, také Gspesné,
pfesnou rovnici pro redukovanou matici hustoty elektronové ¢asti systému. Ta ma tvar integro-
diferencialni rovnice, jejiz feSeni feSitel implementuje a porovnava s exaktnim feSenim ptivodnich
neredukovanych rovnic. Tim bezd€ky ovétuje, ze exaktni schéma popsané vyse funguje. Bohuzel
toto schéma nelze uplatnit tam, kde je ho tieba nevice, tedy v pfipadé, ze lazen je nekonecna.

Reitel proto potom piistupuje k pokusu o piiblizny popis lazng, ktery by hypoteticky bylo lze
upravit pro piipad nekonecné lazné. Za pozornost stoji zejména pokus o iterativni vylepSeni popisu
stavu ldzné¢ na zéklad¢ evoluce redukované matice hustoty z predchozich iteraci. Tato metoda
startuje s feSenim ze standardni poruchové teorie. Ve vSech ptfipadech odvodil a implementoval
fesitel velmi komplexni teorii, jejiz vysledky srovnal s pfesnymi i standardnimi poruchovymi
feSenimi. Mnozstvi vysledkl je velké a tyto jsou ve své numerické a formalni podstaté (ziejme)
spravn¢. BohuZzel problém je takového razu, Ze uvedené pokusy nevedou na zaddné vyznamné
vylepSeni pohybovych rovnic pro kone¢né systémy, a nezda se, Ze by ukazovaly cestu k néjaké
obecnéjsi metodé pro odvozeni lepSich rovnic pro nekonecnou lazen. To v Zadném ptipad¢ neni
“vina” tesitele. Vysledky na druhou stranu nevylucuji, ze by k vylepSeni pohybovych rovnic pro
nekonecné systémy feSitelovou metodou doslo. V kratkych casech totiz vétSinou vylepsené
tesitelovy rovnice opravdu sleduji exaktni feSeni o trochu déle nez standardni rovnice. Zvazime-li,
ze pti konecné sile vazby je kazdy stupenl volnosti 1azné svazany s otevienym systémem nekonecné
malou vazbou, je skutecné mozné, ze spravné “prelozeni” fesitelovych vysledki pro nekonecnou
lazen by k jistému vylepSeni vedlo. To se bohuzel jiz do pfedkladané prace neveslo, nebot’ jde o
velmi netrividlni problém.

Lze tedy shrnout, ze feSitel vyzkouSel hned né€kolik cest k hledanému feSeni, pii nichZ prokézal
znaénou obratnost jak v odvozovani, tak implementaci numerickych metod. Resitel pracoval po
celou dobu feSeni velmi intenzivné a pfichdzel s novymi napady. O jeho schopnostech sv&d¢i i
zapojeni do vyvoje softwarového baliku Quantarhei, ktery vyviji $kolitel. Resitel pomohl modifikaci
kédu znacné urychlit nékteré operace provadéné balikem. V praci byl pak balik vyuzit pouze pro
srovnani vysledkd, fesitel si vyvijel pro vypocty spojené s piedkladanou praci vlastni software.

Urovei textu je misty ponékud slabsi — miiZe to byt spojeno s nutnosti psat anglicky, coZ se druhotng
miZze projevit i na slab§im obsahu. Jde tady jak o chyby terminologii, napf. “time preturbation
theory” misto “time-dependent perturbation theory” nebo o nepiesné formulace napt. Ze metoda



HEOM “... can describe Lorenzian lineshape” (ma tu jit o Lorentzlv tvar spektralni hustoty, nikoli
cary), tak 1 o utrzkovité popisy okolnosti teorie, které by si zaslouZzily bud’to rozepsat vice, nebo
vynechat. Zde myslim napf. jedno vétny odstavec o kvantovych jevech v biologii. Uvodni kapitola
by se dala napsat jako uceleny narativ motivujici celou praci. Toho nebylo dosazeno, naopak misty
kapitola naopak kapitola naznacuje, ze autor nema tak velky ptehled o kontextu préce, jaky by byl
pro takovy narativ potfeba.

Uroven angliétiny je ale celkové slugna — s tkolem sepsat praci v cizim jazyce se autor vyrovnal se
cti. Zaroven prokdzal schopnost proniknout do numerickych a matematickych detailti na velmi
vysoké urovni — nékdy mozna az prave na ukor schopnosti postiehnout vnéjsi kontext. VEtsi rozsah
prace vyplyva také z toho, ze se fesitel zamétil mnohem vice na vlastni zkoumani (které vedlo na
mnozstvi technickych mezivysledkll), nez na studium existujicich teorii. Kdyby se ovSem feSeny
problém ukézal jako feSitelny, pravdépodobné by se nad tim nikdo nepozastavil. Takto si feSitel
vyzkousel i riziko takového ponckud jednostranného zaméteni. Vzhledem k obtiznosti problému,
objemu prace a jejimu potencialu pro budouci vyzkum (ktery neni momentalné ani Skolitel schopen
bezpecné odhadnout) se v§ak domnivam, Ze si prace zaslouzi vysoké ohodnoceni.
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