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Motivace

V ionizovaném prostredi nebo v pritomnosti
energetické radiace dochazi ke srazkam
elektronti s molekulami.

Pritom casto neni jasné, jaké ,,ndsledky”
mohou mit tyto procesy pro riizné molekuly
(strukturni zména molekuly, excitace atd.).

Incident Electron Encrgy (¢V)

Nedavno byla vyvinuta experimantalni
technika 2D spektra energetickych ztrat

elektronu pfi srazce s molekulou (napfiklad S e i o 5 1
jako na obrazku vpravo).

Obrazek: HOTOP, Hartmut. Michael Allan - electron impact spectroscopy at its best*.
The European Physical Journal D. 2016, 70(10).

Martina Sarmanova



oblému a metod

Motivace Cile bakalarské prace

Motivace

Proces srazek elementdrnich ¢astic s molekulami Ize také
matematicky modelovat.

Spektrum molekuly pak lze popsat pomoci tzv. d¢inného prirezu,
coz je fyzikalni veli¢ina, kterd charakterizuje pravdépodobnosti
riznych vysledkd daného procesu.

V této praci chceme studovat proces srazky elektronu e~ s
molekulou M dany schématem:

e” +M(Z) = M~ (%) = e~ + M(%#), (1)

kde 7 je kvantové Cislo popisujici vibracni stav molekuly.
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Cile bakalafské prace

Cile bakalarské prace

Formulovat problém pomoci stacionarni Schrédingerovy
rovnice a jeji reprezentace v kone¢né bazi

(Cilem je prevést slozité feSeni integralné-diferencialni rovnice
na feseni soustavy linedrnich rovnic (SLR))

Nastudovat si (iteraéni) metody pro FfeSeni SLR se
symetrickou matici

Iterani metody a jejich predpodminéni
(Pfimé metody)

Implementovat a srovnat pouzitelnost (efektivitu) pfedchozich
metod pro feSeni dané Glohy
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Formulace problému a metody feseni

VInova funkce

Abychom mohli popsat stav kvantové mechanického systému
(napfiklad aniontu M), potfebujeme znat jeho vinovou funkci.

VInovou funkci ziskdme jako FeSeni tzv. Schrodingerovy rovnice.
PrestoZe v bakalarské praci ve skutecnosti feSime Schrédingerovu
rovnici ve vice dimenzich, v této prezentaci se pro jednoduchost

omezime na jednorozmérny pripad Schrddingerovy rovnice, na
némz predvedeme odvozeni soustavy rovnic.
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Formulace problému a metody feseni

Formulace problému (1D pripad)

Schrodingerova rovnice popisujici dany proces ma tvar:

W C 2 ~
[E 2 d - FE} 4(q) = £(q), @)

i : R? — C je neznama vinova funkce (g € R)

Operator Fe definovany:
Fev(q) = / F(E,q,q)v(q")dq,
Jo

kde F je funkce popisujici moznost odtrzeni elektronu e~ od aniontu
E je celkova energie systému
V popisuje potencidlni energii molekuly (pfedem zndma funkce)

f je funkce popisujici zachyceni elektronu od aniontu
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Cile bakalarské prace Formulace problému a metody feseni

Aproximace Glohy (2) pomoci soustavy rovnic

Chtéli bychom fresit tGlohu
Ay = f, (3)

kde iy, f € L a A L> — L». Funci v mizeme napsat ve tvaru:
o0
b= ajx;, (4)
j=0

kde a; € C a {x;}?2; je ortonormdlini baze L,. Plati tedy:

o0
A Z ajxj = f. (5)
j=0
Nyni celou rovnici vynasobime zleva skalarné funkci y:
(XA ajxg) = Xk f) (6)
j=0
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Cile bakalarské prace Formulace problému a metody feseni

Aproximace Glohy (2) pomoci soustavy rovnic

Rovnici (6) upravime do tvaru:

o0

Z(Xk,faxﬁaj = fk, (7)

Jj=0

Oznacime-li nyni B matici s prvky by = <Xk,/3xj),
a=(a,a2,---)ap=I(fi,f,- ), mizeme rovnici (7) zapsat ve
tvaru:

Ba = p. (8)

S trochou nadsazky by se dalo Fict, Ze se jednad o soustavu rovnic s
nekonecné velkou matici B.
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Cile bakalarské prace ce problému a metody feseni

Aproximace Glohy (2) pomoci soustavy rovnic

Pri numerickém resSeni se vSak bohuzel musime omezit pouze na
konec¢nou soustavu rovnic m neznamych:

Bmam =Pm (9)
tak, Ze pro hledany vektor a,, = (a1, a2, -+ , ) bude platit, Ze
funkce ¥,

m
Ym =) a5y (10)
j=0

bude dobre aproximovat funkci 1.
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Formulace problému a metody feseni

Tvar ziskané soustavy rovnic

Je potreba vyresit spousty navzdjem
podobnych soustav rovnic (pro riizné
pocatecni energie elektronu, tj.

Pro vsechny sady vstupnich
parametril ma A stejnou

A= Ale)) strukturu zaplnéni
Ax = b, i
%, R
pritom vime: ﬂ‘
NxN
AeC . T
A je symetricka L. n,
Hodnoty v matici A zaviseji na .'"-._ " "‘.
mnoha vstupnich parametrech -
Ulohy

llustrace struktury zaplnéni matice
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Formulace problému a metody feseni
®00

lteracni metody

Chtéli bychom otestovat efektivitu nasledujicich metod:

Metody navrzené pro komplexni symetrické matice
Metoda ortogondlné sdruzenych gradientd (COCG)
Metoda ortogonalné sdruzenych rezidui (COCR)
Metoda A—ortogonalné sdruzenych rezidui (CSYM)
Metoda rozlozeni matice A na Hermitovskou a
anti-Hermitovskou &ast (MHSS)

Metody pouzitelné i pro nesymetrické matice

Zobecnéna metoda minimalnich rezidui (GMRES)
Stabilizovand metoda bi-ortogondlnich gradientd (Bi-CGStab)
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Cile bakalarské prace problému a metody feSeni

4

Predpodminéni Glohy

Iteracni metody ¢asto samy o sobé nejsou prilis efektivni.

V takovém pripadé mize pomoci tzv. predpodminéni Glohy. To
muze mit rGzné podoby, my se vSak budeme zabyvat ndsledujici
tlohou:

Chceme najit matici pfedpodminéni M € C"*" ve tvaru
M = MyM,, kde My, M, € C"™*" pomoci niz transformujeme
soustavu

Ax=Db

do ekvivalentniho tvaru
M TAM; 'u = My 'b,u = Mpx,

ktery ma ,,lepsi vlastnosti* pro iteracni metody.
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Formulace problému a metody feseni
ooe

v s

Metody predpodminéni

Moznosti, jak zvolit matici predpodminéni M jsou spousty, mezi
zakladni metody patfi nasledujici:

Metody zalozené na Stépeni matice
Diagonalni pfedpodminéni (Jacobiho metoda)
Relaxalni metoda pfedpodminéni (SSOR)

Metody zalozené na neliplném rozkladu
Nelplny modifikovany Choleského rozklad
Nedplny LU rozklad

Preusporadani soustavy rovnic
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Formulace problému a metody feseni
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Moznost preusporadani soustavy

Re$ime soustavu rovnic:
Ax = b. (11)
Chtéli bychom najit permutacni matici P, pomoci niZz bychom
prevedli soustavu do ekvivalentniho tvaru:
PAPu = Pb,u = P x, (12)

ktery ma vsak ,lepsi” numerické vlastnosti.
Nasi soustavu rovnic mizeme preusporadanim dokonce rozlozit na
dvé nezavislé soustavy rovnic, jak je zndzornéno na obrazku:

M
%
i
R
[T Y
: ,

o

Grafické znazornéni preusporadani soustavy rovnic
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Formulace problému a metody feseni
0e00

Metody vyuzivajici preusporadani soustavy

Gaussova eliminace
(Lze ji pouzit i bez pfeusporadani
soustavy, ale neni tak efektivni.)

Blokovd metoda prosté
substituce
(Spociva v feseni blokové

tridiagondlni soustavy rovnic
pomoci nalezeni rekurentniho
vztahu pro feSeni.)

Metoda fetézového zlomku . ,
Soustava rovnic v blokovém tvaru
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Cile bakalarské prace Formulace problému a metody feseni

[elelelele] le}
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Formulace problému a metody feseni
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