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potencialem. Numericky fesime jadernou dynamiku v ¢asové zavislém formalismu,
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Uvod

Srazky elektroni s molekulami predstavuji zajimavou ¢ast molekulové fyziky,
kterd byla jiz extenzivné zkouména jak experimentalné, tak teoreticky [1, 2| 3],
ale presto stéle skytda mnoho zajimavych jevil a experimentélnich vysledki, které
doposud nebyly zcela vysvétleny.

K vyznamnym jeviim odehréavajicich se pfi rezonanc¢nich srazkach elektronu
s dvouatomovymi molekulami patii vibracni excitace (VE) spocivajici ve zméné
vibra¢niho stavu molekuly z pocatecniho stavu v; do koncového stavu vy

e +AB(v;) = e + AB(vy), (1)
nebo disociacni zachyt elektronu na molekule (DA)
e” +AB(v;) - A~ +B. (2)

V nasi praci vénujeme velkou pozornost predevSim rezonan¢nim srazkam
elektronti s molekulou kysliku O, které byly experimentalné zkoumdany napr.
M. Allanem [4]. Pomérné neddavno V. Laporta, R. Celiberto a J. Tennyson [5]
studovali disociacni zachyt elektronu na této molekule a v prispévku do ti¢inného
pritfezu od nejnizii elektronické 2I1, rezonance pozorovali oscilace, které vsak
blize nediskutovali. V praci V. Alta a K. Houfka [6], ve které byly podrobné
zkoumany procesy vibracni excitace a disocia¢niho zachytu pro molekulu O,
pomoci ¢asové nezavislého formalismu v rdmei nelokalniho rezonanéniho modelu |2,
byla predstavena domnénka, Ze toto oscila¢ni chovani pri energiich elektronu
tésné nad prahem disocia¢niho zachytu je zptisobeno interferenci dvou procest,
pii kterych se jadra atomii bud hned vzdaluji od sebe, nebo se nejprve priblizi
a teprve nasledné od sebe vzdaluji. Hlavnim cilem této prace je tuto domnénku
ovérit pomoci numerického feseni jaderné dynamiky v ¢asové zavislém formalismu,
pri kterém ovSem pro jednoduchost budeme pracovat v ramci aproximace pohybu
jader v lokalnim komplexnim potencialu.

V celé praci jsou veskeré vysledky a relace uvedeny v atomovych jednotkach, pro
néz plati, ze hodnota redukované Planckovy konstanty je A = 1 a klidova hmotnost
elektronu je m, = 1. Meziatomové vzdélenosti jsou v jednotkach Bohrova poloméru
ag = 5.291772 x 107" m a ¢inné prifezy v jednotkdch af = 2.800285 x 10~2! m?.
V atomovych jednotkach je jednotkou energie 1 hartree = 4.359748 x 107 J
a jednotkou ¢asu 1 a.u. = 2.418884 x 10717 s.



1 Jaderna dynamika

Teorie jaderné dynamiky zapornych molekulovych ionti, které doc¢asné vznikaji
béhem rezonancnich srazek elektronii s molekulami, byla shrnuta v prehledovém
¢lanku W. Domckeho [2]. V tomto ¢lanku je podrobné popséna nelokélni teorie
techto procesi, ktera presahuje ramec této préace, a déle aproximace tzv. lokalnim
komplexnim potencidlem, té7Z zndma jako boomerangovy model [7], kterou v této
praci pouzijeme v casové zavislém formalismu.

1.1 Neutralni molekula

Méjme systém neutralni molekuly, kterym miize byt naptiklad molekula kys-
liku Oy nebo molekula dusiku Ny, ktery se nachazi v zakladnim elektronickém
stavu. Potencial pro pohyb jader v Bornové-Oppenheimerové aproximaci budeme
modelovat Morseovym potencidlem ve tvaru

%(7’) _ DO(€72ao(r7m) _ 267040(7‘*7“0)) + E,,, (1.1)

kde r oznacCuje vzdélenost jader molekuly a FE., elektronovou afinitu, kterou
pridavame, aby byla nulova energie dana asymptotikou potencidlu zaporného
iontu pro r — oco. Parametr Dy odpovida hloubce potencialu v rovnovazné poloze
ro a g Sifce potencialu.

Hamiltonian H, ktery popisuje vibra¢ni pohyb neutralni molekuly, ma tvar

1 2
kde m je redukovand hmotnost pro pohyb jader.

Pro popis srazek elektronti s molekulami je nutné najit vazané vibra¢ni stavy
neutralni molekuly, které uré¢ime jako vlastni stavy hamiltonianu Hy, tzn. budeme
resit ilohu

HOXV<r) = EI/XI/(T)' (13)

1.2 Molekulovy aniont

Zabyvejme se nyni zapornym molekulovym iontem, kterym miize byt napriklad
aniont molekuly kysliku O5 . I v tomto pripadé budeme uvazovat nejnizsi elektro-
nicky stav, ktery jiz ale nemusi byt vazany, ale rezonancni, do kterého se elektron
pri srazce s molekulou mize docasné zachytit. Potencial tohoto stavu budeme
v ramci tzv. aproximace lokdlnim komplexnim potencidlem (LCP) modelovat jako

7
Vier(r) = Va(r) = 5L(), (1.4)
‘/a(r) _ Da (672aa(r77“a) . 2€7aa(7'77"a)> : (15)
kde imaginarni ¢ast je nenulova pouze pro vzdalenosti r, pro které plati

Va(r) > Vo(r) (1.6)



a urcuje tzv. sitku rezonance, jez zavisi na konkrétni molekule.
Hamiltonian pro popis jaderné dynamiky po zachytu elektronu na neutralni

molekule je
1 d

H = - . 1.
LCP oz Vier(r) (1.7)

Casovy vyvoj je dan odpovidajicim evolu¢nim operatorem

Urep(r,t) = e Loty (r), (1.8)

kde pocatecni stav je v LCP aproximaci dan vibra¢nim stavem neutralni molekuly
X»(7) prendsobenym pravdépodobnosti, ze se elektron v zévislosti na vzdalenosti r
zachyti na molekule. Tato pravdépodobnost je uréena funkei I'(r) odpovidajici
sifce rezonance a pocatecni stav je pak dan jako

X (7). (1.9)

Pfi zndmé vinové funkei 1 ,cp(r,t) lze vypocitat i¢inny prifez procesu vibracni
excitace molekuly pfi dopadu elektronu (zkrdcené VE) a disocia¢niho zéchytu
(zkracené DA) elektronu na molekule. T-matice pro vibra¢ni excitaci ze stavu v;
do stavu vy je

00 () . T
ngcjj (E) = —i/ dt/ dr ey (T)W¢ch(r,t), (1.10)
! 0 0 ! 2

kde celkova energie F je soucet energie pocatecniho vibra¢niho stavu a energie
prichazejiciho elektronu, tedy E = E,, + E,. Pro disociac¢ni zachyt je T-matice

K : —iKr o %
TI};S)PDA(E) = ”27?771 rlggoe K /0 dt eaprcp(r,t), (1.11)

kde plati K = v2mFE.
Uc¢inny prifez vypocteme podle vztahu, ve kterém [ oznacuje bud VE, nebo

DA,

23
o Tp(Ba) = - ITEL B, (112)



2 Numerické reseni

Z predchozi kapitoly plyne, Ze chceme-li urcit u¢inné prurezy vibrac¢ni excitace
a disocia¢niho zachytu elektronu na molekule, je nutné vytesit problém vlastnich
stavi a evolu¢ni rovnici . Tyto rovnice nelze vyresit analyticky, a proto
se uchylime k numerickému feseni.

Vhodnym néstrojem pro numericky vypocet jaderné dynamiky pro nas bude
metoda konecénych prvki (preklozeno z angl. finite element method, zkracené FEM),
jejiz aplikace na kvantové-mechanické problémy rozptylu byla rozebrana v ¢lanku
T. Rescigna a W. McCurdyho [§]. Mezi jeji vyhody patii vysoka pfesnost a typicky
plati, Ze vede na tidky systém linedrnich rovnic. Zaroven bylo prokazano, ze je
velmi efektivni pro jednorozmérné problémy v kvantové mechanice [9).

Tato metoda se sklada ze tii kroki:

1. slabd formulace tlohy, kterda spociva v hledani feseni pouze ve vztahu
k tzv. testovacim funkcim,

2. diskretizace prostoru a konstrukce konec¢ného prostoru funkei V,, volbou
vhodné baze, pti cemz za testovaci funkce budeme volit pravé prvky této
baze,

3. Teseni diskretizovaného problému, ktery vede na velky, fidky systém lineér-
nich rovnic.

Metoda konec¢nych prvkia pouziva jako bazi funkce, které jsou po ¢astech
polynomy. V nasi praci jsme k sestrojeni baze pouzili Gaussovu-Lobattovu (zkra-
cené G-L) kvadraturu obdobné jako v praci [8], kterd byla inspirovana metodou
reprezentace diskrétni proménnou znamé v anglickém jazyce jako discrete variable
representation, zkracené DVR. Ukazuje se, ze v této bazi maji maticové elementy
hamiltonianu jednoduchy tvar a potencial je efektivné dokonce diagonalni.

Déle bude nutné numericky aproximovat ¢asovy vyvoj, ktery je ddn rovnici (L.8).
I kdyz existuje fada metod, které by bylo mozné pouzit, kvili stabilité a presnosti
nalezeného Teseni pro nas bude vhodna implicitni metoda Crankova-Nicolsonové a
jeji zobecnénd verze [9) [10].

Nejen pro vyfteseni ziskanych soustav linedrnich rovnic, ale i pro jejich se-
staveni je nutné zvolit vhodny vypocetni software. Moznymi kandidaty mohou
byt programovaci jazyky Fortran nebo Python. Jednou z téchto moznosti a nase
volba predevsim diky snadnému pouzivani a intuitivnimu zachézeni s maticemi je
programovaci jazyk a prostiedni pro numerické vypocty MATLAB.

2.1 Vypocet vlastnich stavi

Pro vyvoj vlnové funkce v ¢ase podle vztahu (1.8) s pocatetnim stavem
musime nejprve najit vazané vibrac¢ni stavy neutralni molekuly. Hleddame tedy
feseni rovnice (|1.3)), které ma po dosazeni za Hy tvar

2mdr?

( L d +vo<r>> \(r) = Ex(r), (2.1)



kterou budeme fesit s okrajovymi podminkami pro vazané vibra¢ni stavy x(0) = 0
a x(r — oo) = 0. Ve slabé formulaci prejde rovnice do tvaru

il (&) () ore L vovonom=s [Foonom e

kde ¢(r) jsou obecné tzv. testovaci funkce z prostoru kvadraticky integrabilnich
funkei se stejnymi okrajovymi podminkami jako klademe na y(r). P¥i numerickém
feSeni rovnice se omezime na podprostor definovany vhodnou konecnou
ortonormalni bézi {¢;(r)}t, a vinovou funkei rozvineme do vhodné béze x(r) =
SN cipi(r) a jako testovact funkee ¢(r) vezmeme postupné viechny bézové funkee,
¢imz obdrzime systém linedrnich rovnic

Ny
ZHijCj = ECi,i = ]_, ceey Nb, (23)
j=1
kde .
1 oo (dy; de; o0
Hi.:i/ ) / * (r)dr. 2.4
= () () ars [Taowmsee.

Tento systém je mozné vyjadrit v maticové podobé

G
He=Fe, c=| : |, (2.5)

CNb

kde matice H mé slozky H;;.

2.2 Casovy vyvoj

Pro numerické feseni je nutné aproximovat evolucni operator v rovnici .
Jednou z vhodnych aproximaci je zobecnénd Crankova-Nicolsonové metoda [10],
jejiz aplikace na casové zavislé problémy v kvantové mechanice byla popsana
napiiklad v ¢lanku K. Houfka [9]. Mame tedy

W(rt+ At) = e_iHLCPAt/hw(r,t), (2.6)

kde At oznacuje kratky casovy usek. Vyuzitim Padého aproximantu miizeme
exponencialu prepsat na

—ZHchAt/ﬁ
_*HLCPAt ~
H | SHceAT (2.7)
k=1 o

kde M znaci fad metody a z jsou kofeny polynomu v ¢itateli z [M /M| Padého
aproximace funkce exp(z). V prvnim faddu pro vlnovou funkci v Case t + At plati

' A A
<1 + ;HLCp2t> Y(rt+ At) = ( hHLCP 2t> Ww(rt), (2.8)

coz je bézna Crankova-Nicolsonové metoda.
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/ N, vz v v o v
Pokud se baze {p;(r)};2%, kterou pouzivime v metodé koneénych prvki, neméni
v ¢ase, muzeme urcit vyvoj vlnové funkce jako vyvoj koeficientl rozvoje do této

béaze
Ny

P(rt) = Z ci(t)pi(r). (2.9)
i=1
Ve slabé formulaci, kde stejné jako v pripadé problému vlastnich stavi za testovaci
funkce postupné dosadime vSechny bazové funkce, vztah (2.8)) prejde do tvaru

Ny i At Ny 1 At
S 6+ ﬁ?Hﬁ ci(t+At) =Y |6 — %7Hj' ¢i(t), (2.10)

i=1 i=1

kde slozky H;; jsou definovany vyse (2.4]), coz odpovida maticovému problému
ve tvaru

Ac(t + At) = b(t) = Be(t), (2.11)

kde A a B jsou odpovidajici matice a c(t) je vektor koeficientt v ¢ase t. Postupnym
reSenim tohoto maticového problému se zpétnym dosazovanim za vektor c(t)
muzeme najit koeficienty rozvoje v libovolném case a tedy i vinovou funkci
v libovolném case.

Pro metodu vyssiho stupné lze postupovat podobné. Kvili fidkosti matice
reprezentujici hamiltonian ve zvolené bazi je vhodné aplikovat jednotlivé cleny
souc¢inu v rovnici postupné. Poté jiz lze stejnym prechodem do slabé formulace
a rozvojem do baze jako v pripadé standardni Crankovy-Nicolsonové metody
obdrzet tidkou soustavu linearnich rovnic.

2.2.1 Externi komplexni skalovani

P1i jaderné dynamice muze dojit k rozpadu molekuly, cemuz odpovida, ze cast
vinové funkce odejde do nekonecna a jiz se nevrati. Pokud bychom numerické
reSeni hledali pouze na realné konecné tisecce, doslo by k odrazu vlnové funkce
na jeji hranici. Spravné chovani zaru¢ime hledanim feseni na kfivce, jejiz konec je
otocen do komplexni roviny. Tento postup je oznacovan jako externi komplexni
skalovani a vychazi z ¢lanku W. McCurdyho, M. Baertschyho a T. Rescigna [11].
Zpravidla to vypada tak, ze do urcité vzdalenosti, oznacme ji 7y, je kiivka realnou
useckou, déale navazuje tisecka v komplexni roviné, ktera s redlnou tseckou svira
uhel 6. Dostaneme tak transformaci souradnic

(2.12)

r pro 7 € (Fmin,7a),
ro+ (r—rp)e? pror € (ro,rmax)-

Na takto definované ktivce v komplexni roviné jsou odchézejici vinové funkce,
které se asymptoticky chovaji jako exp(ikr), exponencialné ubyvajici, protoze
pro 7 € (rg,rmax) plati

exp(ik) = exp(ikrg + ik (r — 1) €) & C exp(ikr cos §) exp(—krsinf), (2.13)

kde v posledni rovnosti prvni ¢len osciluje, druhy klesa exponencialné k nule a C'
je konstanta zavisla na volbé ry. Z tohoto chovani jiz plyne, ze dochazi k rychlému
poklesu kvadratu vinové funkce na komplexni ¢asti kiivky, na jejimz konci tedy
muzeme pouzit okrajovou podminku, ze vinova funkce klesa k nule.
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2.3 Konstrukce FEM-DVR baze

K tvorbé vhodné baze vyuzijeme Gaussovu-Lobattovu kvadraturu s fixnimi
krajnimi body. Béazi zkonstruujeme tak, Ze ve vsech bodech az na jeden bude
bazova funkce nulova a v jednom bodé bude rovna jedné. Z této volby baze zaroven
vyplyne, Ze ¢len s potencialem v rovnici nabude diagonalni tvar.

2.3.1 Baze na jednom elementu

Na kazdém elementu nalezneme n bodu G-L kvadratury {r;}?; a k nim
piislusné vahy {w;}? ;. Nejprve se omezime na interval (—1,1). Bod r; je na tomto
intervalu ddn jako i-ty kofen derivace Legendrova polynomu (1 — r?)P’_ (r).
Pro vahy plati vztah prevzaty z ¢lanku na webové strance wikipedia.org [12]

-2 .
w; = | PR PO 7 £ (2.14)
pro r; = +1.

n(n—1)

Na k-tém elementu tak ziskdme body {rz(k)}{;l a vahy {w,fk) " ., 7z nichz

sestrojime bézi, jakozto normalizované Lagrangeovy interpola¢ni polynomy

(k)

(k) . 1 n r—7r.
w; =t Ty T
JF#i
Funkce tedy splnuji
®) () _ %
o (") = —. (2.16)
w,

)

a jsou efektivné ortonormalni v G-L kvadrature, nebof plati

Ny
/¢i(7")¢j(7”)d7“ =N witi(ri) o (re) = 0y, (2.17)
k=1
kde integrujeme ptes cely element.

2.3.2 Baze na celém intervalu

V nasich vypoétech budeme volit interval (rpin, max) slozeny z elementt stejné
délky, jejichz pocet oznac¢ime K, a na kazdém elementu budeme mit stejny pocet
bazovych funkei, jejichz pocet oznacime jako n. Jesté oznac¢ime délici body intervalu
{a;}K,. Bazi na celém intervalu sestrojime nasledujicim zpiisobem. Posledni
bazovou funkci predchazejictho elementu a prvni bazovou funkci nésledujiciho
elementu na dvou sousednich elementech, tedy (qﬁg“_l)(r) a ¢\ (r)), spojime do

jedné tzv. mostici funkce, ktera je dana bodem r%k) = r*=1) Pro zachovani

ortonormality béaze je nutné pouzit pro mostici funkce normalizaci faktorem

1 y 1 1 . . o
g namisto T a ot Dale dodefinujeme bazové funkce tak, aby byly

nulové na elementech, na kterych nebyly sestrojeny. Ziskame tak (n — 1)K + 1
globalnich bazovych funkci definovanych na celém intervalu. Protoze pouzijeme
okrajové podminky ¢ (rmin) = ¥("max) = 0, mizeme odstranit prvni a posledni

12


wikipedia.org

globélni bazovou funkei, ¢imz se jejich celkovy pocet snizi na (n — 1)K — 1. Béze
tak bude ve tvaru

(1)7“ ror ag, a1
s01(70):{%@10 € {ao, 1)

0 pror > aq

oy [0 o< o)
0 pror > a;
wi) (1)
——~=_p\U(r)  pror € (ag,a1)
w1 py®
n 1
o w®
A=A VG000 pro € (.0
wy, " tw
0 pro r > as
onr) = 1970 prov € {an,a)
" 0 pro a; > r Ar > as

B ,(ff)l(r) pror € (ax_1,ar)
@(n—l)K—l(T) o

pror < ap_1

(1)

PI(‘(; snazsi notaci si jesté preznacime (v?echny vahy w(l) = Wy y..., Wy g =
1 — ol 2 _.u _ . _ 1l 2
Wy o, Wp—1 = W, +W], ... abodyri =mry", ..., "o =1y 9, Thno1 =1, =77, ...

Diky kvadratute je mozné aproximovat integraly na celém intervalu

Tmazx Ny
L7 s = 3wt (), (2.18)
Tmin i=1

kde N, = (n — 1)K — 1 je celkovy pocet bazovych funkei.

2.4 Maticové elementy operatori v FEM-DVR
bazi

Pouzijeme-li pravé vytvorenou bazi v nasem problému vlastnich stavii dojde
ke zjednoduseni sloZzek matice hamiltonidnu H;; danych vztahem . Jelikoz pro
cleny s potencidlem, které oznacime jako slozky matice potencidlu V;;, pii aproxi-
maci integrace pomoci G-L kvadratury plati

Vo= [0V = S wne () V (1) ¢ (1) =

k=1
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bude matice potencialu diagonalni. Slozky matice kinetické energie 7T;; piejdou do
tvaru

1 oo (de;\" [ de; 1 K dy; dey;

T, = _— / i) (D) gp e 2 | @il A%y

0 ( dr ) ( dr ) " Z Zws dr | w dr

o (2.20)

e

Numerickym vyfesenim problému (2.3) ziskdme vlastni energie F, a vlastni
vektory {c(”)}f,vil, kde ¢ jsou vektory koeficientti z rozvoje vibra¢nich stavi
X» do béaze. Z tvaru potencidlu (|1.1)) plyne, Ze pro energie vazanych stavi plati
E, < Eea.

7 koeficienttl rozvoje do baze ¢) je mozné uréit zpétné funkce vlastnich stavi

. o , N, oy - 1y
v r-reprezentaci. Jelikoz plati x(r) = ;2% cipi(r) mizeme vyjadrit

0.

¢j = /OOO X(1)gp;(r)dr = kz_b: wiX (T) = x (1) /a5, (2.21)

o
Bl

z ¢ehoz plyne

i 2.22
5 (2.22)

a tak ziskame funkéni hodnoty vlastnich stavi x, v bodech gridu.

X (1) =
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3 Aplikace

V nasem zkoumani se zamérime na dva systémy. Prvni bude molekula dusiku
N, a druhy molekula kysliku O,. Zatimco chovani prvniho systému je pomérné
jednoduché a jiz diive studované v ramci ¢asové zavislého pristupu [13], druhy

V obou pripadech budeme zkoumat t¢inné prirezy procesu vibracni excitace
molekuly pti dopadu elektronu. Pro systém molekuly O, budeme navic zkoumat
i disocia¢ni zachyt elektronu na molekule. Casové zavisly formalismus nam dovoluje
sledovat vyvoj vinové funkce popisujici rezonancni stav v zavislosti na case. Proto
je mozné dosazené vysledky pro uc¢inné prurezy uvést do souvislosti s vyvojem
vlnové funkce, jeji normy a stfedni vzdalenosti jader v case. Zaroven je mozné
sledovat i ¢asovy vyvoj samotnych tc¢innych prirezi. To lze provést tak, ze se ve
vztahu pro vibra¢ni excitaci nebo ve vztahu (1.11)) pro disocia¢ni zachyt
omezime na integraci pouze do ¢asu, ve kterém nés G¢inny prifez zajima.

Vysledky byly dosazeny pomoci skriptu napsaném v programovacim jazyce
MATLAB na zékladé teorie z predchozich kapitol. Ve shrnuti funguje skript nésle-
dovné. Nejprve byla zkonstruovana FEM-DVR baze, pomoci které byla vypocétena
matice hamiltonianu. Ta byla pouzita pro nalezeni vibrac¢nich stavli neutralni
molekuly, které byly nésledné pouzity k urcéeni pocatecnich stavi ¢asové evoluce.
Poté byly stavy vyvinuty opét pomoci matice hamiltonianu do dostatecné doby
bud pomoci Crankovy-Nicolsonové metody, nebo jeji zobecnéné verze. 7 casového
vyvoje byly vypocteny uc¢inné priirezy.

Déle pripominame, ze vysledky jsou uvedeny v atomovych jednotkach, a proto
jednotky nebudou explicitné uvadény. Vyjimkou budou obrazky s vysledky, kde
tyto jednotky uvadime kvuli nadzornosti.

3.1 Molekula N,

3.1.1 Potencialy

Nejprve se budeme vénovat molekule dusiku Ny, ktera casto slouzi jako tes-
tovaci systém pro ruzné pristupy k jaderné dynamice. Parametry systému jsme
prevzali z ¢lanku K. Houfka, T. N. Rescigna a W. C. McCurdyho [14]. Relativni
hmotnost této molekuly je m = 12766.36. Elektronova afinita je E., = 0.243216.
V pripadé tohoto systému se ale jedna pouze o nefyzikalni parametr, jelikoz aniont
N~ nebyl dosud pifimo pozorovan. Pouzivany model spravné popisuje chovani
mezi elektronem a molekulou Ny pro energie elektronu do F,; = 0.2. Parametry
potencialu neutralni molekuly v jsou

Dy = 0.751015,
ap = 1.1535,
ro = 2.01943.
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Parametry potencidlu molekulového aniontu v ((1.4)) jsou

D, = 0.435587,
0, = 1.21091,
7y = 2.17996.

Funkce I'(r) odpovidajici sifce rezonance je pro molekulu Ny uvazovand ve tvaru

(3.1)

I(r) = {(AF — Brr)exp(—arr), 1 <71,
0, >,

s hodnotou parametrua

Ar = 53.654,

Br = 21.886,
ar = 3.1334,
re = 2.406.

Na obrazku 3.1/ je mozné vidét potencidly Vy(r) a V,(r). Cernou nepierusovanou
¢arou je zobrazen potencial neutralni molekuly Vj(r) a modrou prerusovanou carou
je zobrazen potencidl molekulového aniontu V,(r). Svétle modra oblast zobrazuje
funkei I'(r) odpovidajici sifce rezonance.

-0.2

-0.25

a
1I]IIII[lllTl]I]Il[l[lTlIl]llIl[l[
JIJIlllllllll]l]Illllllllllxllllll

_0.55 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1

—_—
o
(N}
o
o
w

r(a.u.)

Obrézek 3.1 Potencidlni kiivky neutralni molekuly Vj(r) (Cernd plna ¢ara) a mole-
kulového aniontu V,(r) (pferusovand modra ¢ara) pro Na spolu s funkei I'(r) (svétle
modra oblast).

3.1.2 Jaderna dynamika

Model molekuly Ny predstavuje jednoduchy systém, ktery je vhodny pro
ovéreni spravnosti vypoctu uc¢innych prirezi. Za pocatecni stav, ktery byl dale
vyvijen, byl zvolen zékladni vibracni stav v; = 0, ktery byl vyvijen z ¢asu t = 0.

Vypocty byly provedeny na gridu zacinajici na r,;, = 0, konec realné casti
byl ry = 8 a dale pokracoval komplexni grid pootoceny do komplexni roviny
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o uhel 6 = 30°, jehoz délka byla r. = 5. Redlna c¢ast gridu byla rozdélena na
N = 50 elementil, komplexni na Ng = 20. Stupen G-L kvadratury byl Nqgp, = 15.
Krok ¢asové evoluce byl At = 1 a byla pouzita standardni Crankova-Nicolsonové
metoda.

Nejprve se budeme vénovat vyvoji vlnové funkce rezonancéniho stavu. Na
obrazku je zobrazen casovy vyvoj vinové funkce v nékolika vybranych c¢asech.
Barva cary odpovida casu, ve kterém se nachazi vinova funkce. Vinovy balik kona
oscila¢ni pohyb a zarovei se rozplyva. Pro hodnoty r < r. je funkce I'(r) nenulova,
a proto dochazi k ubyvani vinové funkce kvili tomu, ze potencidl Vicp(r) ma
nenulovou imaginarni ¢ast, coz fyzikalné odpovida rozpadu rezonanc¢niho stavu
zaporného iontu odletem elektronu.

V hornim panelu se vlnovy balik pohybuje smérem k vyssim hodnotam r.
V oblasti okolo r = 2.5 se odrazi kviili zvétsujici se potencidlové energii, a jak je
zobrazeno na dolnim panelu, putuje zpét k nizsim hodnotam r, kde, jak jiz bylo
zminéno, dochdzi k rychlému ubyvani vinové funkce.
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’5 0.015

o
o
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o

o
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Obrazek 3.2 Casovy vyvoj rezonan¢niho stavu molekulového aniontu N5 . Casy
vlnovych funkei jsou rozliSeny pomoci barevné skédly zobrazené na pravé strané panelu.
Horni panel zobrazuje vyvoj z ¢asu t = 0 do ¢asu t = 400. Dolni panel zobrazuje vyvoj
z ¢asu t = 400 do ¢asu t = 800.

Na obrazku [3.3] je zobrazena stfedni vzdélenost jader v zdvislosti na Case.
Cervenou ¢arou jsou oznaceny maxima stiedni vzdéalenosti, které odpovidaji
mistiim, ve kterych se vlnovy balik otaci a putuje zpét. Vyvoj stiedni vzdéalenosti
odpovida tomu, ze se balik oscilacemi pohybuje kolem stredni polohy, ktera zhruba
odpovidd minimu potencidlu V,(r).

Ubytek vlnové funkce v minimech st¥edn{ vzdélenosti je dobie vidét, pokud se
zaméfime na normu vlnové funkce. Na obrazku je zobrazena norma vlnové
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Obrazek 3.3 Zavislost stfedni vzdalenosti mezi jadry molekulového aniontu Ng
na case (Cernd plna Cara). Svislé Cervené prerusované ¢ary protinaji jeji lokdlni maxima.

funkce v zévislosti na ¢ase. Cervenou ¢arou jsou opét vyznaceny maxima st¥edni
vzdalenosti jader stejné jako na obrézku [3.3 V téchto bodech ¢asového vyvoje
témer nedochézi k ibytku normy, jelikoz se vinovy balik nachézi v oblasti, na které
je funkce I'(r) nulovd nebo velmi mala. Naopak pri prichodu oblasti, na které
je funkce I'(r) nenulova, dochazi k rychlému poklesu normy funkce vzdy témeér
o jeden tad.
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Obrazek 3.4 Zavislost normy vlnové funkce rezonan¢niho stavu molekulového aniontu
N5 na case (Cernd plnad ¢éra). Svislé Cervené prerusované ¢ary odpovidaji Casum,
ve kterych stredni vzdélenost jader nabyva svého lokalntho maxima, viz obr.

Déle se budeme vénovat uc¢innym prurez jevi spojenych s rozpadem rezo-
nancniho stavu. Na obrazku (3.5 je v hornim panelu zobrazen elasticky uc¢inny
prurez, kdyz se neutralni molekula nachazi v zakladnim stavu v; = 0, a na dolnim
panelu i¢inny prifez vibra¢ni excitace do prvniho excitovaného stavu vy = 1.
Cerné ¢ara odpovida zkonvergovanym tGéinnym prifeziim. Déle jsou na obrazku
zobrazeny U¢inné prurezy v urcitych casech, které byly zvoleny v maximech stied-
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nich vzdalenosti jader, protoze v této oblasti nedochéazi k ibytku vinové funkce
spojenému s rozpadem rezonanc¢niho stavu, a tudiz ani ke zméné t¢inného prirezu.
Modra ¢erchovand ¢ara odpovida tc¢innému prurezu v case t = 300. V tento cas se
vlnovy balik rezonan¢niho stavu presunul z pocatecni polohy do maxima stfedni
vzdélenosti. Zelend teckovana ¢ara odpovidd tc¢innému prirezu v ¢ase t = 1000,
ve kterém se vlnovy balik opét nachdzi v maximu stredni vzdalenosti. Jelikoz
vlnovy balik prosel znovu oblasti, ve které mize dojit k rozpadu rezonanc¢niho
stavu, dochézi k interferenci, ktera se projevuje jako oscilace v i¢inném prutezu.
Pro delsi casy ucinny prifez rychle konverguje k ustalené hodnoteé.
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Obréazek 3.5 Elasticky u¢inny prifez pro srazku elektronu s molekulou Ny (horni
panel) a U¢inny prurez vibra¢ni excitace ze zédkladniho vibra¢niho stavu do prvniho
excitovaného stavu (dolni panel). Barva a styl ¢ary se 1isi podle ¢asu, ve kterém byl
ucinny prufrez urcen.

3.2 Molekula O,

3.2.1 Potencialy

Druhy systém, kterému se budeme vénovat, bude srazka elektronu s molekulou

vvvvv

které bylo pozorovano u molekuly N,. Parametry systému jsme urcili podle poten-
ciali z ¢lanku V. Alta a K. Houfka @ Jeho relativni hmotnost je m = 14682.6.
Elektronova afinita je F., = 0.053696. Elektronova afinita pro tento systém mé
na rozdil od Ny diky existenci vazaného stavu aniontu O~ jiz sviij klasicky fyzikalni
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vyznam. Parametry potencidlu neutralni molekuly podle vztahu (1.1)) jsou

Dy = 0.193232,
ap = 1.542099,
ro = 2.229568.

Parametry potencidlu molekulového aniontu podle vztahu (1.4) jsou

D, = 0.156305,
a, = 1.135258,
ro = 2.545200.

Funkce I'(r) je v tomto pripadé uvazovana ve tvaru

P(ry =  Ar(Va(r) = Vo3, pro Va(r) 2 Vo(r)
0, pro V,(r) < Vi(r).

kde hodnota parametru Ar je
Ar = 5.897828.

Exponent 5/2 byl zvolen proto, aby odpovidal chovani funkce I'(r) v realném
systému molekulového aniontu O .

Na obrazku jsou zobrazeny potencidly Vy(r) a V,(r). Potencidl neutralni
molekuly V() popisuje ¢ernd plné ¢ara a potencial molekulového aniontu V,(r)
modrd prerusovand ¢ara. Svétle modra oblast odpovida velikosti funkce I'(r)
odpovidajici Sifce rezonance. Jednou z odliSnosti od potencialit modelu Ny je
skutecnost, ze minimum potencialu molekulového aniontu je poloZeno nize nez
minimum potencidlu neutralni molekuly, coz je v souladu s existenci vazaného
stavu zaporného iontu Oy .

3.2.2 Jaderna dynamika

Za pocatecni stav, ktery byl dale vyvijen, byl zvolen zakladni stav v; = 0,
ktery byl vyvijen z ¢asu ¢t = 0. Kviili vétsi numerické naroc¢nosti vypocti pro tento
systém bylo nutné pouzit jiné nastaveni parametrii. Tato naroc¢nost spoc¢iva mimo
jiné v mensi velikosti funkce I'(r), kvili ¢emuz dochazi k poklesu normy vlnové
funkce mnohem pomaleji, nez jak tomu bylo v systému molekulového aniontu N5 |
konvergenci u¢inného prifezu je proto nutné pouzit mnohem delsi casy.

Vypocty vibracni excitace a disocia¢niho zachytu byly provedeny na gridu
zacinajici na ry;, = 0, konec redlné ¢asti byl ry = 10 a dale pokracoval komplexni
grid pootoceny do komplexni roviny o thel § = 30°, jehoz délka byla r. = 5.
Realna c¢ast gridu byla rozdélena na N, = 80 elementii, komplexni na Ng. = 10.
Stupen G-L kvadratury byl Ng = 15. Krok ¢asové evoluce byl At = 1 a byla
pouzita standarni Crankova-Nicolsonové metoda.

Opét se zacneme nejprve vénovat vyvoji vlnové funkce rezonancniho stavu.
Na obrazku [3.7] je zobrazen casovy vyvoj vinové funkce v nékolika vybranych
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Obréazek 3.6 Potencidlni kiivky neutralni molekuly Vj(r) (¢ernd plna ¢éra) a moleku-
lového aniontu V,(r) (pferusovand modra ¢éra) pro Oz spolu s funkei I'(r) odpovidajici
sifce rezonance (svétle modré oblast).

casech. Postupny vyvoj vinové funkce lze sledovat pomoci barevné skaly oznacujici
jednotlivé ¢asy. V hornim panelu je vlnova funkce ve tvaru vinového baliku, ktery
se rozplyva a zaroven pohybuje smérem k vyssim hodnotam r podobné jako tomu
bylo u molekulového aniontu N5 . V okoli hodnoty hodnoty r = 3.3 se pohyb
vlnového baliku obraci kvili zvysujici se potencidlové energii. Na dolnim panelu
je zobrazen pohyb zpét k nizsim hodnotam r. Vinovy balik se opét rozplyva, ale
v okoli hodnoty r = 2.3 dochézi k deformaci vlnového baliku, kde se objevuje
nékolik lokalnich maxim a minim vlnové funkce. V oblastech nizsich poloh opét
dochazi k ubytku vlnové funkce v disledku nenulové imaginarni ¢asti potencialu
Vicp(r), coz odpovida, jak jiz bylo zminéno, rozpadu rezonanéniho stavu zaporného
iontu odletem elektronu.

Na obrazku je zobrazena stfedni vzddalenost jader v zavislosti na case.
Cervenou ¢arou jsou oznaceny maxima stiedni vzdalenosti, které odpovidaji
mistim, ve kterych se vinovy balik otaci a putuje zpét. Je zrejmé, ze vinova funkce
rezonancniho stavu osciluje kolem rovnovazné polohy, ale perioda jejiho pohybu
je vétsi nez pro molekulovy aniont N .

Pokles normy vIinové funkce je vyznamné pozvolnéjsi, nez jak tomu bylo
u systému N, . Na obrazku je zobrazena norma vlnové funkce rezonancéniho
stavu v zavislosti na ¢ase. Cervenou svislou ¢arou jsou vyznaceny maxima stiednf
vzdélenosti jader stejné jako na obrazku[3.8 V téchto ¢asech se vlnovy balik nachazi
daleko od oblasti s nenulovou funkei I'(r), a proto témér nedochézi k poklesu
normy vlnové funkce. Toto chovani nejlépe vystihuje pohyb béhem prvni periody
vlnového baliku, tedy doba do okoli hodnoty ¢asu ¢ = 1400, coz je pohyb, ktery
je zobrazen na obrazku (3.7 protoze doposud nedoslo k vyznamnému rozplynuti
vlnového baliku. Naproti tomu okolo ¢asu ¢t = 4500 jiz dochéazi k poklesu normy
i v oblasti maxima stredni vzdélenosti jader, coz lze vysvétlit tak, ze doslo k tak
velkému rozplynuti vlnového baliku, Ze znac¢na ¢ast vinové funkce se i v tomto
case nachazi v oblasti nizkych hodnot r, kde dochazi k pohlcovani vlnové funkce
rezonancniho stavu.
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Obrazek 3.7 Casovy vyvoj rezonancniho stavu molekulového aniontu O;. Casy

vlnovych funkci jsou rozliSeny pomoci barevné skaly zobrazené na pravé strané panelt.

Horni panel zobrazuje vyvoj z ¢asu t = 0 do ¢asu ¢ = 700. Dolni panel zobrazuje vyvoj
z ¢asu t = 400 do casu t = 1400.
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Obrazek 3.8 Zavislost stiedni vzdalenosti mezi jadry molekulového aniontu O, na
Case (Cernd plnd ¢ara). Svislé Cervené prerusované ¢ary protinaji jeji lokdlni maxima.

Déle se budeme podobné jako u molekuly Ny vénovat u¢innym prifeziim jevii
spojenych s rozpadem rezonanc¢niho stavu. Konkrétné se zamérime na elasticky
ucinny prurez, kdyz se neutralni molekula nachazi v zékladnim stavu, a na vibrac¢ni
excitaci ze zakladniho vibra¢niho stavu do prvniho excitovaného vibra¢niho stavu.
Ke konvergenci uc¢innych prurezia dochazi mnohem pomaleji nez u predchoziho
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Obrazek 3.9 Zavislost normy vlnové funkce rezonanéniho stavu na ¢ase molekulového
aniontu O5 (Cernd plnd Cara). Svislé cervené prerusované ¢ary odpovidaji castim, ve
kterych stifedni vzdéalenost vlnové funkce rezonanc¢niho stavu nabyva svého lokalniho
maxima.

systému, proto bylo zobrazeni vyvoji tc¢innych prufezi vibracni excitace rozdéleno
do dvou obrazkii.

Na prvnim obrazku jsou zobrazeny ucinné pruftezy vibrac¢ni excitace
priblizné pro ¢asy, ve kterych se vinova funkce rezonancéniho stavu nachazi v prvnich
tfech maximech své stfedni vzdalenosti. Tyto uc¢inné prifezy jsou porovnany
s u¢innym prutrezem pro dlouhy cas, kterému odpovida plna ¢erna ¢ara. Na druhém
obrazku jsou zobrazeny uc¢inné prurezy v Casech, ve kterych je jiz zfejma
postupné konvergence k vyslednému uc¢innému prurezu.

Vysledna podoba uc¢innych pritezi vibracni excitace je zptisobena pritomnosti
dlouhozijicich stavii ve vyvoji vlnové funkce, diky ¢emuz vznikaji vyraznd maxima
v mistech odpovidajicich svou energii témto stavim. Dodejme, ze i¢inny prifez
vibra¢ni excitace neni pro nizké energie zcela zkonvergovany a velikost prvnich
nékolika maxim by mohla jesté vyznamné nartist. Zaroven vsak pro interpretaci
téchto uc¢innych priifezi neni plné konvergence nutna.

Jesté se zamérime na ucinny prurez disocia¢niho zachytu elektronu na molekule
Oa, ktery je zobrazen na obrazku Cerné plné ¢ara odpovida téméf zkonver-
govanému uc¢innému prurezu. Pro energie tésné nad prahem disociacniho zachytu
neni uc¢inny prurez plné zkonvergovany, ale stejné jako v minulém ptipadé neni
pro interpretaci i¢innych prifezi potieba plné konvergence dosahnout. Riizné
cary lisici se barvou a stylem jsou té¢inné priifezy ve vhodné zvolenych ¢asech. Jak
je videét, ucinny prurez pomérné rychle obdrzi tvar zkonvergovaného oscilujiciho
uc¢inného prifezu, ale pro u¢inny prufez v ¢ase t = 5000 (modra teckovana ¢ara) je
patrné, ze se objevuji dalsi drobné nefyzikdlni oscilace, které vymizi az ve vétsich
casech.

Lze si vSimnout, Ze jako prvni se utvori oscilace pro vysoké energie, zatimco
oscilace pri nizkych energiich se tvori jako posledni. To je pravdépodobné zptisobeno
tim, Ze vysoké energie doputuji diive nez nizsi energie do bodu ry = 10, ktery je
ztotoznén s bodem r = oo, ¢ili s rozpadem molekuly.
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Obrazek 3.11 Stejny graf jako na obrazku ovsem pro pozdéjsi casy.
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Obrazek 3.12 Ucinny prurez disociaéniho zachytu elektronu na molekule Oy. Cernéd
plnéa ¢ara odpovida zkonvergovanému tc¢innému prurezu. Dalsi i¢inné prufezu ve zvole-
nych éasech jsou zndzornény carami odlisujici se barvou a stylem.

Na dalsi sérii obrazku je zobrazen vyvoj uc¢inného prifezu disociac¢niho
zachytu pro c¢asy mezi t = 1000 az t = 3000. Na levé strané jsou zobrazeny
vlnové funkce v postupnych ¢asech v blizkosti ry = 10. Na pravé strané jsou
zobrazeny vypoctené uc¢inné prirezy disociacniho zachytu na logaritmické skale
v odpovidajicich ¢asech az do hodnoty £ = 0.6. Na obou obréazcich odpovida seda
cara zkonvergovanému vysledku.

S rostoucim ¢asem dochézi k rastu amplitudy vlnové funkce a zaroven klesa
frekvence jejich kmiti, coz odpovida snizovani jejich energie.

Divodem oscilaci na obrazku [3.12] je opozdény odraz vinového baliku od po-
tencialu vlevo. Vlnovy balik se jako celek pohybuje smérem k vyssim hodnotam
r, ale kvili jeho rozplyvani také putuje ¢ast vinové funkce k nizsim hodnotam
r, tedy do mist s vysSim potencidlem, kde se ale rychle odrazi a putuje zpét.
Skladanim odrazené viny a viny, kterd mitila k vyssim hodnotam r bez odrazu,
dochéazi k interferenci, ktera zpusobi oscilace na uc¢inném prurezu disociac¢niho
zachytu.
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Obrazek 3.13 Vyvoj uc¢inného priurezu disociac¢niho zachytu elektronu na molekule Oo
v porovnani s odchazejicimi vlnovymi funkcemi. Po levé strané jsou odchazejici vlnové
funkce v nékolika ¢asech. Na pravé strané jsou uc¢inné prurezy ve shodnych casech, které
jsou odligeny barvou a stylem ¢ary. Seda plné ¢ara znazoriiuje zkonvergovany Géinny
prurez.

Na obrazku[3.14]je pravé popsany odraz vlnové funkce zobrazen. Kvuli pfibliZeni
na malou ¢ast vlnové funkce, byla pro zkonvergované vysledky zvysSena naroc¢nost
vypoctu. Délka gridu zustala stejnd, ale byl zvétsen pocet elementi redlné casti
na Ng = 240 a komplexni ¢asti na No. = 40. Zaroven byla pouzita zobecnéna
verze Crankovy-Nicolsonové metody stupné M = 5.

Na prvnich dvou panelech Ize vidét, jak se vina odrazi. Na prvnim panelu
postupuje vlnova funkce k nizsim hodnotam r. Na druhém panelu se vina odrazi
od rostouciho potencialu a postupuje zpét k vyssim hodnotam r. Na poslednim
panelu je zobrazeno, jak postupné dochéazi k rozvinéni odchozi viny, které je zpi-
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sobeno interferenci s vlnou odrazenou, kvuli ¢emuz dochazi k oscilacim v t¢inném
prutezu disocia¢niho zachytu.
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Obrazek 3.14 Priblizeni na vyvoj ¢asti vlnové funkce rezonanc¢niho stavu molekulo-
vého aniontu O, . Prvni dva panely zobrazuji odraz vlnové funkce od potencidlu. Na
poslednim panelu je zobrazena interference odchazejicich vin.
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4 Ucinné prurezy disociacniho
zachytu pro rizné parametry
modelu

V predchozi kapitole jsme zminili, ze oscila¢ni povaha tc¢inného pritrezu diso-
ciacniho zachytu pro molekulu Os je zptisobena interferenci mezi odrazenou
a neodrazenou vlnou. Jak se vlna odrazi, je silné ovlivnéno potencidlem V,(r).
Miuzeme proto zkoumat, jak se vysledny ucinny prifez zméni v zavislosti na para-
metrech potencialu. Vhodnym parametrem pro nas bude r,, jehoz zménou dojde
k posunuti potencidlu V,(r) podél osy r a tudiz se zméni jeho relativni poloha vici
potencidlu Vy(r) a také pocateénimu stavu. Je dilezité si uvédomit, ze zménou
parametru r, dojde i ke zméné funkce I'(r), protoze v jejim definiénim vztahu
potencial V,(r) explicitné vystupuje. Puvodni hodnota tohoto parametru v nasem
modelu je r, = 2.5452. K této hodnoté si zvolime dalsi dvé: r, = 2.50 a r, = 2.60.

Obdrzené vysledku budeme porovnavat s vysledky pro ptvodni parametry
modelu. Na obrazku jsou zobrazeny potencialni krivky a uc¢inny prurez disoci-
ac¢niho zachytu pro hodnotu parametru r, = 2.5452.
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Obrazek 4.1 Potencialni kiivky a G¢inny prurez disocia¢niho zachytu elektronu pro
molekulu Os s nastavenim parametru r, = 2.5452.

Na obrazku [4.2] jsou zobrazeny potencialy a u¢inny prutrez disociacniho zachytu
pro hodnotu parametru r, = 2.50. Potencial V,(r) je v tomto piipadé posunuty
vice doleva do nizsich hodnot r. Frekvence oscilaci ac¢inného priarezu zustaly stejné,
ale doslo k jejich posunuti k nizsim hodnotam energie, coz je zptisobeno tim, ze
posunutim potencidlu jsme zménili polohu bodu obratu vinové funkce.

Na obrazku je zobrazen odraz vlnového baliku podobné, jako tomu je
na obrazku [3.14] Na prvnich dvou panelech je zobrazen odraz vlnové funkce a
na poslednim interference odchazejici vin. Jak je vidét, k odrazu dochézi v podob-
nych casech a stejné tak i k interferenci odrazené a neodrazené viny.
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Obrazek 4.2 Potencialni kiivky a Gc¢inny prifez disocia¢niho zachytu pro systém Oo
s nastavenim parametru r, = 2.50.
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Obrazek 4.3 Priblizeni na vyvoj ¢asti vilnové funkce rezonancéniho stavu molekulového
aniontu O, pro nastaveni parametru 7, = 2.50. Prvni dva panely zobrazuji odraz vlnové
funkce od potencidlu. Na poslednim panelu je zobrazena interference odchazejicich vin.
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Na obrézku [4.4] jsou zobrazeny potencidly a aéinny prufez disociacniho zachytu
pro hodnotu parametru r, = 2.60. Potencidl V,(r) je v tomto pfipadé posunuty
vice doprava do vyssich hodnot r. Oscilace i¢inného prurezu v tomto pripadé
nejsou pritomny, coz je zpusobeno tim, ze se nyni vlnova funkce nemiize pohybovat
k niz$im hodnotam r (pocateéni vinova funkce je mnohem blize k potencidlu
Va(r)) a nedochazi témér vubec k interferenci.

7, obrazku je patrné, ze stale dochazi k ¢astecnému rozplyvani vinové
funkce smérem k nizsim hodnotam r, a tudiz muze dojit i k odrazu, ale odrazena
cast vinové funkce je tak mald, Ze oscilacéni tvar ic¢inného prifezu zptisobeny
interferenci neni patrny. To je také ¢astecné zptusobeno zvysenou hodnotou funkce
['(r), kterd vede k rychlejsimu rozpadu rezonanéniho stavu pro kratsi mezijaderné
vzdalenosti. Na poslednim panelu je vidét, ze k interferenci mezi odrazenou vinou
a vinou putujici primo prakticky nedochazi, protoze vinova funkce zustava hladka.
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Obrazek 4.4 Potencialni kiivky a G¢inny prifez disocia¢niho zachytu pro systém Oo
s nastavenim parametru r, = 2.60.
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Obrazek 4.5 Priblizeni na vyvoj ¢asti vinové funkce rezonanéniho stavu molekulového
aniontu O, pro nastaveni parametru 7, = 2.60. Prvni dva panely zobrazuji odraz vlnové
funkce od potencidlu. Na poslednim panelu je zobrazena odchazejici vina.
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Z.aver

V této praci jsme se zabyvali rezonanénimi srazkami elektroni s dvouatomo-
vymi molekulami. V ¢asové zavislém formalismu jsme pomoci numerickych metod
vytesili jadernou dynamiku molekulovych aniont N5 a O v aproximaci lokalnim
komplexnim potencidlem.

Prvni ze systému slouzil predevsim k ovéreni spravnosti nasich vypocti. Poda-
filo se nam provést vyvoj vinové funkce rezonanc¢niho stavu, z ¢ehoz jsme dale
ziskali i¢inné prurezy elastického rozptylu elektronu a vibracéni excitace molekuly.

Ve druhému systému, tedy molekulovém aniontu Oj , jsme nejprve také vypo-
cetli ucinné prurezy elastického rozptylu elektronu a vibrac¢ni excitace molekuly,
ve kterych se projevuje existence dlouhozijicich stavi, které odpovidaji kvazivaza-
nym stavim v lokdlnim komplexnim potencidlu zdporného iontu. Poté jsme se
zamerili na interpretaci oscilaci v i¢inném prurezu disociac¢niho zachytu elektronu
molekulou. Z ¢asového vyvoje uc¢inného pritrezu jsme potvrdili domnénku, ze
jsou oscilace zpusobeny interferenci mezi vlnou, ktera se odrazi od potencialu na
malych mezijadernych vzdéalenostech, a vilnou neodrazenou, ktera odchézi primo.

Na zavér jsme zkoumali zménu tc¢inného priufezu disociacniho zachytu elektronu
molekulou Oy v zavislosti na poloze lokalniho komplexniho potencialu. Ziskané
vysledky se shodovaly s vyse zminénou interpretaci oscilaci v Gé¢inném prirezu,
kdy se oscilace neobjevily pro potencidl aniontu posunuty k vétsim mezijadernym
vzdalenostem.

Prilezitosti pro dalsi vyzkum by mohla byt aplikace nasich postupt na dalsi
dvouatomové molekuly jako napriklad NO.
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Seznam obrazku

B

Potencialni krivky neutralni molekuly Vy(r) (Cernd plnd ¢éra) a

molekulového aniontu V, (r) (prerusovana modra ¢ara) pro N spolu
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