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Slovni vyjadfeni, komentaie a pripominky vedouciho/oponenta:

Jan Senk se ve své praci zabyva problémem koherentni dynamiky elektronti v molekulach. Prace
je motivovana procesem fotoionizace molekul ultrakratkymi pulzy, pti kterych mazou vznikat
koherentni stavy molekuloveho iontu. V praci je problém dekoherence takovychto stavii studovan
na modelovém dvourozmérném systému s jednim elektronovym a jednim jadernym stupném
volnosti, ktery uchaze¢ vytesil numericky pomoci vlastniho programu. V rdmci tohoto modelu pak
mohl piesné spocitat veli¢iny, které se pouzivaji jako mira koherence mezi elektronovymi stavy

v molekulach.

Prace je napsana prehledné s durazem na pochopeni a ilustraci pojmu koherence kvantovych
stavll. V prvni teoretické ¢asti jsou vylozeny potiebné pojmy a mechanismy dekoherence, v druhé
Casti je pfedstaven modelovy systém a podrobny popis jeho numerického feseni a nakonec jsou ve
tieti ¢asti diskutovany vysledky pro nékolik modelovych piipadi a modelt pro kationt H.O™.
Podrobné diskuse vysledkii pro rtizna nastaveni parametrti dvourozmérného modelu, ktera davaji
kvalitativné rozdilnd chovani, povazuji za velmi ptinosné, nebot’ umoziuji pochopit jednotlivé
mechanismy dekoherence jako je napf. ,,dephasing* a ziskat tak hlubsi vhled do problematiky
dekoherence elektronovych stavii zpisobené jadernou dynamikou v molekulach.

Préce je napsana vybornou angli¢tinou s velmi malym poétem pieklept a Ize ji vytknout jen
nékolik drobnosti, napf.

e nerovnost (2.49) plati pro speciélni volbu parametr m a w, které vsak nejsou
specifikované,

e ne piili§ dobie zvolené barvy v grafech ukazujicich miry koherence stavii, kde je nékdy
obtizné na prvni pohled ur¢it, ktera kiivka odpovida které veli¢ing,

e popisky obrazku 3.7, 3.9, 3.11 a 3.12 by mély pro snazsi orientaci obsahovat informaci, ke
kterému modelu se vysledky vztahuiji,

e naobrazcich 3.9 a 3.11, panely (c) a (d), jsou, zda se, pouzity rtizné Skaly, aniz by byly
blize specifikovany, ¢imz je vyvolan dojem, Ze jeden ze stavu je vyrazné vice obsazen nez
druhy, i kdyZ tomu tak nemusi byt.

Celkové povazuji predpolozenou praci za velmi zdafilou spliiujici vSechny poZadavky na
diplomovou praci.

Pripadné otazky pri obhajobé a naméty do diskuse:

Pro feSeni elektronové ¢asti modeloveho problému byla pouzita baze skladajici se ze dvou sad
Hermitovych funkci odpovidajicich harmonickym oscilatortim, ze kterych byl zkonstruovan
interak¢ni potencidl. Vysledna baze je vSak neortogonalni a vede k problému s linearni zavislosti.
Nezvazoval jste pouziti baze skladajici se pouze z jediné sady Hermiteovych funkci, napt. pro
harmonicky oscilator umistény ,,mezi* témi pouzitymi, kde by tyto problémy nebyly? Ma pouziti
zvolené baze néjaké vyhody?

V kapitole 3.2.2, popisujici model s proménnou minimalni energii jedné z jam interak¢éniho
potencialu, je podrobné diskutovan pokles a opétovny vzrist elektronové koherence do ¢asu

90 a.u., ale podstatné méng je diskutovan nahly dalsi vzestup koherence s maximem v Case

280 a.u. Lze na zéklad¢ vysledki uvedenych v praci usoudit na pii¢inu tohoto druhého ,,navratu*
koherence?



Nakonec jedna obecnéjsi otazka. Jaky vyznam ma dekoherence elektronovych stavi vlivem
jaderné dynamiky pro experiment? Je mozné experimentalné rozlisit, zda v systému dochazi
k rychlé dekoherenci elektronovych stavii, nebo naopak jejich koherence pietrvava?
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