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dlouzeni je provedeno metodou statistické Padé aproximace. V praci je analyticky vyresen
rozptyl na jednoduchém sféricky symetrickém potencialu dvou J-funkci a jsou zkoumany
analytické vlastnosti feseni. Pro jisty obor hodnot vazbové konstanty A\, v némz existuji
vazané stavy, jsou vypocitana presna data, kterad jsou poté pouzita pro vypocet rezonanc-
nich energii a Sitek rezonanci pfi A = 0. Takto urcené energie jsou porovnany s pfesnymi
energiemi a jejich presnost je diskutovana vzhledem ke stupni Padé aproximace a vzhledem
k charakteru dat pouzitych pfi aproximaci. Vypocty jsou provedeny pro parcialni viny s,
p ad.
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0.1 Uvod

Metoda analytického prodlouzeni ve vazbové konstanté je jedna z nékolika metod vyvi-
nutych v poslednich desetiletich pro pocitani rezonancnich energii. Rezonance naptiklad
hraji dilezitou roli pfi pfenosu energie mezi elektrony a molekulami. Znalost rezonanc¢nich
energii je proto dtlezita v riznych odvétvich fyziky. Urcit rezonanc¢ni energii a Sitku re-
zonance je pritom obecné pomérné komplikované, protoze vinova funkce rezonance neni
kvadraticky integrabilni.

V soucasnosti existuji komercéni programy umoznujici vypocitat energie vazanych stavi.
Pokud napt. budeme chtit ur¢it rezonancni energii pro néjakou danou molekulu, mtzeme
v programu zvétsit kladny néboj jader, tim se potencidl stane pritazlivéjsim a rezonance
se premeéni na vazany stav, jehoz energii uz jsme schopni pomoci programu dobie spocitat.
Metoda analytického prodlouzeni nam pak poskytuje moznost, jak z téchto dat urcit rezo-
nancni energii a $itku rezonance pro spravné naboje jader. Zkoumani metody analytického
prodlouzeni na realnych fyzikalnich modelech by bylo velmi komplikované. V této praci se
proto budeme zabyvat jednoduchym modelem sestavenym z Diracovych d-funkeci.



Kapitola 1

Seznameni s metodou analytického
prodlouzeni a pouzitym modelem

1.1 Teoreticky tivod

V této praci se budeme zabyvat vypoctem energie a sifky rezonanci jednoduchého sféricky
symetrického potencidlu V(7). Budeme predpokladat, ze tento potencial bude nulovy pro
r > R, kde R je dostatecné velké. Reseni Schrodingerovy rovnice odpovidajici I-té parcialni
vlné proto bude mit pro » — oo asymptotiku

Ui(r) = N(e7* 4 Sy(k)e™), (1.1)

kde N je normaliza¢ni konstanta, k* = FE je energie odpovidajiciho stavu a funkce S;(k) je
element S-matice. PSly funkce Sj(k) na kladné imagindrni ose (k = ik, K > 0) nazyvame
vazanymi stavy, jejich vilnova funkce bude mit pro » — oo tvar

y(r) ~ e (1.2)
Pély na zaporné imaginarni ose (k = —ik, k > 0) nazyvame virtualnimi stavy, jejich vlnova
funkce bude mit pro r — oo tvar

(r) = e, (1.3)

a poly v bodech k = ki — iksy, k1, ks > 0 nazyvame rezonanc¢nimi stavy, v tomto pripadé
bude mit vlnova funkce pro r — oo tvar

(1) = eFreker, (1.4)

Vlnova funkce vazanych stavii tedy s r jdoucim do nekonecna exponencialné klesa k nule, v
pripadé virtualnich stavil exponencialné roste do nekonecna, u rezonanci pak roste vlnova
funkce exponencialné do nekonecna a jesté periodicky méni svou fazi.

Véazanym a virtualnim staviim odpovida redlna zaporna hodnota energie . U rezonanci
vsak energie nabyva komplexni hodnoty

E=Ep— %r, (Ep = k2 — k2, T = 4kks). (1.5)



Urcit energii rezonancénich stavii je ve srovnani s urcovanim energii vazanych stavi
mnohem obtiznéjsi. Spocitat energii vazanych stavii dnes vétsinou neni problém. Bylo by
tedy vyhodné, kdybychom néjakym zptisobem uméli vyuzit znalosti energii vazanych stavi
k vypoctu energii a Sifek rezonanci. Tuto moznost nam poskytuje metoda analytického
prodlouzeni, kterou se nadéle budeme zabyvat. Tato metoda spo¢iva v nésledujicim [1]:

Predpokladejme, ze méme potencial V (r) a chceme uréit rezonanéni energii Ex a $itku
rezonance " pro néjaky jeho rezonancni stav. K potencialu V' (r) pfiddme pfitazlivy poten-
cial AU (r)

V(r) = V(r)+ AU(r), (1.6)

jeho velikost je charakterizovana kladnym parametrem A. Pii zvétSovani parametru A mo-
hou nékteré rezonance pfejit na vazané stavy. Energie vzniklého vazaného stavu je mozné
urc¢it pro rtzné hodnoty parametru A, zname tak chovani funkce k(\) na uréitém inter-
valu parametru . Tato data se poté metodou analytického prodlouzeni extrapoluji az do
hodnoty A = 0, kterad nas predevsim zajima.

Podle metody klasického analytického prodlouzeni ve vazbové konstanté popsané v [2]
a [3] by se analytické prodlouzeni mélo provadét v nové proménné /X — \g, pfitom \g je
hodnota A\, pfi které se dva rezonan¢ni stavy méni na vazany a virtualni stav, piipadné
na dva virtualni stavy pfi [ = 0. Hodnota \g musi byt urcena z dat pred provadénim
aproximace. Nutnost aproximace v této nové proménné je dana limitnim chovanim pro
k — k(Xo), které odpovida k(\) = ¢1 + cav/ A — Ao, kde ¢1 a ¢3 jsou vhodné konstanty (¢
je pfitom pro [ # 0 rovno nule).

Neptijemnosti vzniklé nutnosti urcit nejprve hodnotu Ay se muzeme vyhnout tim, Ze
misto funkce k(\) budeme aproximovat inverzni funkci A(k). Tuto funkci mizeme dobfe v
okoli £ = 0 aproximovat mocninnou fadou v k£ i pro nenulové [, v limité £k — 0 bude totiz
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zavislost odpovidat A(k) = Ao+ (é) . Analytickym prodlouzenim funkce A(k) pak mizeme
najit k piislusejici rezonanci potencidlu V(r) jako feSeni rovnice A(k) = 0 a spocitat tak
rezonanéni energii Er a Sifku rezonance I' podle vzorce (1.5).

Pro analytické prodlouzeni pouzijeme metodu statistické Padé aproximace [4]. Padé
aproximaci VM (z) funkce f(z) je myslena funkce

 £[N,M] _ Py ()
fla) ~ /) = (17)
kde funkce Py(x) a Qu(z) jsou polynomy
N M
Py(x) =Y pi',  Qulz) =1+ ',  png R, (1.8)
i=0 i=1

Padé aproximace stupné N, M tedy odpovida aproximaci racionalni lomenou funkci, kde
stupen citatele a jmenovatele je N a M. Pfi statistické Padé aproximaci jsou koeficienty
aproximace uréeny minimalizaci funkcionalu y?,

Py (z;)
Qu(;)

J

1
X2:Z§
J

J=1

2

= fil (1.9)




kde z; a f; jsou naméfené dvojice dat s chybou ¢; a J je jejich pocet.

Na presnost urceni rezonanc¢nich parametrti ma vliv mnozstvi a charakter dat, ktera
pro aproximaci pouzijeme. V této praci se budeme zabyvat pravé timto vlivem. Piesnost
urceni energie Padé aproximaci ziskdme na zakladé srovnani s pfesnou hodnotou energie,
kterou budeme znat diky jednoduchosti zkoumaného modelu.

1.2 Potencial dvou d-funkci

V této casti budeme zkoumat fesSeni stacionarni Schrodingerovy rovnice s jednoduchym
sféricky symetrickym potencidlem danym dvéma J-funkcemi

A
V(r) = ~25(r —a) + %5@ —b), (1.10)
kde a, b, A\, o jsou kladné konstanty a a < b. Oznacime-li
k=VE, (1.11)

bude mit Schrédingerova rovnice pro parcialni vlnu [ tvar

_d21/1l(7“) i l(l + 1)

dr2 2 Di(r) + V(r)tu(r) = k>u(r). (1.12)
Okrajové podminky volime
wi(R) .
¥i(0) =0, 0®) ik, (1.13)

pro R — oo [5].
Situaci miZzeme zjednodusit vyloufenim parametru a. Predpokladejme, ze ;(r) fesi
rovnici (1.12). Definujme novou funkci

() == Y (ar). (1.14)
Tato funkce Fesi rovnici

_dQ(qi/_jrl'gr) * l(l:; 1)&1(7“) +V(r)i(r) = ku(r), (1.15)

kde

V(r) = —A\o(r—1) + %5@ ~%), b=-, k=ak, (1.16)

jak se miizeme presveédcit vypoctem:

) WD Gy 4 i) =




_ _d2ﬁlr(2ar) n l(l:; 1)1/%(@7") + V() (ar) =

_ o[ e Wty Ao s
— { a(ar)? + @) Ui( )+< -0 1>+a21_)5< b))wz( )}

2 _d2wl(a7") W+ ar A ar — a) + Z8(ar — ar)| =
e B e + (< 2otar @)+ Star - 0)) lan)
= (K unfar) =
:kal(T).

Obdobné kazdému Feseni ¢ (r) rovnice (1.15) odpovidé feseni ¢y (r) = ¢ (%) rovnice (1.12).
Najdeme-li tedy feseni jednodussi rovnice (1.15), snadno od néj miZzeme piejit k Feseni rov-
nice (1.12). Proto v dalsim textu budeme fesit pouze rovnici (1.15), kde uz pro jednodu-
chost nebudeme psat pruhy. Zavislost k (resp. energie E = k?) na parametrech potencialu
k(a,b,\,0) (resp. E(a,b,\,0)) tedy spliiuje nasledujici vztah:

1

1
k(a,b,\,0) = Ek:(l, g,/\,a) resp. E(a,b,\,0) = ?E(l, 2, A 0). (1.17)

Obecné feseni rovnice (1.15) na intervalech (0, 1), (1,b) a (b, +00) mizeme zapsat po-
moci Besselovych funkei J

Ui(r) =V (Cidiy (br) + Cod_gyyy (kr) ) (1.18)

kde Cy a (5 jsou libovolné konstanty [6]. Oznacme

o) = [y (1.19)
Voo(r) = \/g(JH;(/{:T)+i(—1)l+1J_(l+;)(kr)) (1.20)

feSeni spliiujici okrajovou podminku v nule resp. v nekoneénu podle (1.13). D4 se ukézat
platnost rovnosti
Po(r)hes (r) = tho(r)¥le(r) = —i, (1.21)
jiz. budeme v dalsich vypoctech vyuzivat.
Reseni rovnice (1.15) na intervalu (0, +00) miizeme obecné psat

A’QD()(T) re (O, ]_]
(r) =< Bio(r) + Cooo(r) 7€ (1,0] (1.22)
D)oo (1) r € (b, +00),

kde konstanty A, B, C, D musi byt takové, aby funkce byla v bodech 1 a b spojita a jeji
derivace méla skok odpovidajici velikosti -funkci. Z téchto podminek dostavame ctyfti



rovnice

Ato(1) = Bio(l) + Cha(1) (1.23)
A(1) = Bup(1) + Ol (1) + Aduio(1) (1.24)
B (b) + Cthoo(b) = Dwma)) (1.25)
BUj(b) + Ol (b) = Dul(b) — 7 Dibuc(b) (1.26)

Vylou¢enim konstant A, B,C, D a pouzitim vztahu (1.21) dostaneme podminku pro k v
implicitnim tvaru:

b + oithy (b) Yoo (b)
bitho(1) oo (1) + oitho(1)tse (b) [0 (b)thoo (1) — itho (1)¢hee (b))

Tato zavislost nam umoznuje formulovat dilezitou vétu:

A(k) = (1.27)

Véta 1. Tayloriv rozvoj funkce A(k) v nule neobsahuge liché mocniny do tdadu 21—1 véetné.

Dikaz. Pti diikazu této véty nas nezajima konkrétni tvar koeficienti rozvoje, zajimame se
pouze o to, které cleny v rozvoji jsou nenulové. Zavedeme si proto znaceni, které usnadni
zapis - kazdou mocninnou fadu sudou v proménné k£ budeme znacit symbolem S

S=> ayk”  ayeC. (1.28)

Je ziejmé, ze pro dvé takové fady S; a Sy existuji fady Sz, Sy a S5 takové, ze plati

Si+8 = S; (1.29)
S1-Sy = Sy (1.30)
kS, = S5, jeN. (1.31)

Nadale budeme vynechavat dolni indexy odlisujici jednotlivé fady, kazdy symbol S tedy
bude predstavovat obecné jinou fadu.
PtepiSme nejprve funkce 1(r) a 1 (r) pomoci symbolu S:

bolr) = \/? <%>l+% io AIYE f%liz 1) <%>2 = ks (1.32)
Yeolr) = \/§<%)l+2§i!1“(l f%lzz'“) <%>%+ (1.33)

BT (%)(H;)gﬂr(—z(—_gzwl) (%)%: (134)

= g5k ()g (1.35)
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Soucin funkei 1y(r1) a oo (r2) proto bude

Do () uo (12) = (k”%s) (k;”%s n k-(’+%>s> = 2S4S, (1.36)
Nyni vyjadiime pomoci S Citatele a jmenovatele vyrazu (1.27).
b+ oitho(b)heo (b) = S + kTS + S = KIS+ S (1.37)
bitho (1) oo (1) + it (1) oo (b) [itho (b)theo (1) — itbo (1) 1o (B)] = (1.38)
— k2l+1S+ S+ (k2l+15+ S) <k2l+18+8+k21+15+ S) — (139)
=S+ S+ (KPS + 5) (K*S + 5) = (1.40)
= k"G + S+ kS + S = (1.41)
= k1S 4+ S (1.42)
Funkce A(k) vyjadfend pomoci symbolu S vypada nasledovné:
k#4184 S

Podrobnym vypoctem se da ukazat, ze absolutni ¢len jmenovatele je nenulovy, muzeme
proto psat

2041
AR = 9= ](Ck;lSSZSkZS) N (144
= (K5 +S) i (K18 + k25)" = (1.45)
= (K*S+059) E;glﬂs +9) = (1.46)
= K¥S+ s, (1.47)
tim je dikaz dokoncen. O

Ze zpisobu odvozeni funkce A(k) a z postupu diikazu véty 1 bychom mohli oc¢ekavat,
ze véta bude platit pro potencial libovolného poctu d-funkci. Pokud by tomu tak skutec¢né
bylo, pravdépodobné bychom mohli vétu zobecnit na jesté obecnéjsi potencial. V této praci
jsme se tim vSak dale nezabyvali.

1.3 Analytické chovani funkce \(k)

Nyni se budeme zabyvat tim, jak se funkce A(x) chova v zavislosti na [ a na parametrech o
a b (grafy jsou na obrazcich 1.1 az 1.7!). Ve v8ech téchto grafech budeme na vodorovnou osu

LGrafy byly vytvofeny pomoci programu Wolfram Mathematica 7.
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vynaset hodnoty A a na svislou hodnoty &, coz odpovida chapani zavislosti jako zavislosti
riznych stavi charakterizovanych x na velikosti pridaného potencialu charakterizovaného
parametrem A. Pokud vsak budeme mluvit o chovani funkce, vzdy tim budeme mit na
mysli funkci A\(k).

Na obrazku 1.1 je vynesen graf funkce A(k) pro ¢ = 1, b = 2 a rizné hodnoty
[=0,1,...,4. Mazeme si v§imnout, Ze pro sudé [ je funkce A(k) jednoduSe spojité, za-
timco pro liché [ ma pdl v néjakém zaporném bodé «. Domnivame se, Ze tento pdl je polem
prvniho radu.

47

| l

2 —0

| —1

AL A

_—7 2 2

I —3

2r —4
-4+
-6

Obrazek 1.1. Funkce A(k) prooc=1,b=2al=0,...,4.

Podivejme se podrobnéji na chovani funkce \(k) pro ! = 0. Na obrazku 1.2 jsou vyneseny
grafy funkce A\(k) pro b = 2 a rtizné o od o = 0 az po limitni pfipad ¢ — oo. Grafy by
pro hodnoty o vétsi nez priblizné 10 splyvaly s limitnim pfipadem o — 0o, nejsou proto v
grafu vyneseny. P¥i mensich hodnotach o se funkce zac¢ne v zadpornych x priklanét k ose .
Limitni ptipad ¢ = 0 pak na obrazku s kK — —oo splyva s osou k.

Na obrazku 1.3 jsme nechali konstantni 0 = 2 a zkoumali jsme zavislost na poloze
S-funkce b. Cervend kiivka odpovidajici b = 1.01 je velmi podobné kiivce odpovidajici
o = 0 z obrazku 1.2, jen je posunuta o 2 doprava. Toto chovani jsme mohli o¢ekavat, nebot
limitni ptfipad b = 1 odpovida situaci, kdy jsou obé d-funkce umistény v jednom bodé a
jejich velikost je rovna —\ + 0. Je tedy zfejmé, Ze graf funkce \(k) by mél byt v piipadé

12



o
—0
—0.00001
—0.0001
—0.001

A —0.01
—0.1
—1
—10

—

Obrazek 1.2. Funkce A(k) prol =0, b =2 a rizna o.
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Obrazek 1.3. Funkce A(k) pro [ =0, 0 = 2 a rtizna b.

b = 1 posunut doprava od osy pravé o hodnotu o.

Se zvétsujici se hodnotou b se minimum funkce A(k) posouva ze zaporného nekone¢na
k nule. Od jistych hodnot b (v piipadé o = 2 to je pfiblizné b = 10) se uz funkce s rostouci
hodnotou b prilis nemeéni, s b jdoucim do nekonec¢na vytvoti funkce v x = 0 hrot.

Vsimneme si, ze pro [ = 0 (pokud nepoé¢itdme limitni pfipady ¢ = 0 a b = 1) mohou
nastat tyto t¥i moznosti: neexistuji zadné véazané stavy ani virtudlni stavy (pokud je A
mensi nez hodnota funkce A(k) ve svém minimu), existuji dva virtualni stavy (pokud A
nabyva néjaké hodnoty mezi minimalni hodnotou Ay funkce A(x) a hodnotou v nule A\(0))
nebo existuje jeden vazany stav a jeden virtualni stav pro A > A(0).

Nyni nés bude zajimat pfipad [ = 1 a to pfedevsim chovani funkce v okoli pélu. Na
obrazku 1.4 jsou znazornény grafy pro b = 2 a rtizné o. Je patrné, ze chovani funkce mimo
pol je stejné jako v pripadé [ = 0. Se zvétSujicimi se hodnotami ¢ pozorujeme, Ze se podl
funkce posouva do mensich hodnot k a zaroven se jemu odpovidajici chovani vice lokalizuje
do uzsiho intervalu — ,pdl se zuzuje“. Pro o — oo tak dostaneme pdl v jistém bodé x (na
obrazku tento pfipad neni zobrazen z divodu pfehlednosti), pro vSechny hodnoty o tedy
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Obrazek 1.4. Funkce A(k) prol =1, b= 2 aruzni o.

pdl funkce muize lezet jen v urcitém intervalu hodnot k.

Obréazek 1.5 ukazuje grafy funkce A(k) kde ¢ = 2 a b probiha rtzné hodnoty. Pozoru-
jeme, Ze pdl se s rostoucim b od jisté minimalni hodnoty priblizuje k ose \. Velké hodnoty
b opét znamenaji zuzovani pélu jako tomu bylo u parametru o. Ve vsech pripadech, které
miuzeme vidét na obrazcich 1.4 a 1.5, je patrné, Ze derivace funkce \(k) je v k£ = 0 nulova,
coz je v souladu s vétou 1 dokazanou v predchozi kapitole.

Pro I = 1 (nepocitdme-li opét limitni p¥ipady parametri o a b) existuje vzdy jeden
virtudlni stav, navic pokud A > \g, kde Ay = A(0), pfibude k nému druhy virtualni stav a
jeden vazany stav.

Posledni hodnota [, kterou se budeme zabyvat je [ = 2. Na obrazku 1.1 jsme vidéli, ze
funkce pro [ = 2 neméla pdl. V oboru hodnot x, kde bychom pdl ocekavali, pokud by se
funkce méla chovat stejné jako v pripadech, kdy [ bylo rovno 1 a 3, je vsak patrné jisté
yzavinéni“ funkce.

Na obrazku 1.6 je znidzornéna funkce A\(k) pro | = 2, b = 2 a rizné hodnoty o. Stejné
jako v pripadech [ = 0,1 se funkce pro mala ¢ priklani k ose k. Zde to narozdil od
predchozich pripadii méa za nasledek, ze se pro jisté hodnoty A vytvori az tfi virtualni
stavy. Kdybychom se podivali podrobnéji na piipad o = 0.1, vidéli bychom, zZe s rostoucim
A se nejprve ze dvou rezonanci vytvori dva virtualni stavy, poté z jinych dvou rezonanci
vznikne vazany stav a virtualni stav a tento virtualni stav se spoji s jednim z jiz vzniklych
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Obrazek 1.5. Funkce A(k) pro !l =1, 0 = 2 a rtizn4 b.
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virtualnich stavi a spolu vytvoii opét dvé rezonance. K tomuto chovani ale dochazi pouze
pro dostatecné malé hodnoty o, z grafu vidime, ze tato hranice je pro b = 2 nékde mezi
c=0bao0c=1.

Obrazek 1.6. Funkce A(x) pro ! =2, b =2 a rizna o.

Na obrazku 1.7 je nakonec znazornéna zavislost na b pfi ¢ = 2. Zde mohou naraz
vzniknout tii virtualni stavy pouze pro dostatecné malé hodnoty b.

V pripadé | = 2 pro dostatecné mald A neexistuji zadné virtualni ani vazané stavy,
pro dostatecné velkd \ existuje jeden virtualni a jeden vazany stav. Pro nékteré hodnoty
parametrid o, b a A vSak mohou existovat tii virtualni stavy a jeden vazany stav. Pokud
tato situace nastavé, mizeme rozlisit jesté dva pfipady - jestlize je minimum funkce A(k) v
zaporném k mensi nez minimum v x = 0, pak mohou pro jisté hodnoty A\ existovat pouze
dva virtualni stavy, pokud je vétsi, pak dva virtualni stavy samy neexistuji pro zadné
hodnoty A.
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Obrazek 1.7. Funkce A(x) pro | =2, 0 = 2 a ruzna b.
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Kapitola 2

Vypocet rezonancéni energie Padé
aproximaci

2.1 Rezonance — s-vlna (I =0)

Parametry potencialu dvou d-funkei jsme pro s-vlnu zvolili a = 5, b = 2a = 10 a ¢ = 5. Pro
tyto parametry ma rezonance pii A = 0 rezonanc¢ni energii Fr = 1.990372701 eV a sitku
I' = 0.5251207937 eV'. Mnozinu dat {(k;, \;) 3]:1, kterou budeme pouzivat pro aproximaci,
volime tak, zZe kladné vzaté energie vazanych stavi EF; = /-c? jsou rovnomeérné rozdélené v
intervalu (Epin, Fmax), pocet dvojic zna¢ime J, ten budeme vzdy volit J = 50. Plati tedy

/ijZ\/Ennn-l—%-(j—l), A = MKy ), jed{l,...,J}. (2.1)
Hodnoty A; = A(k;) jsou vypocitany pfesné pouzitim odvozeného vzorce (1.27).

Nyni se pokusime odpovédét na otazky, jak zvolit hodnoty F.;i, a En.x tak, abychom
dostavali dostatecné presné vysledky, a jak presnost vysledkt zavisi na stupni Padé apro-
ximace. V tabulce 2.1 jsou uvedeny energie vypocitané pro rtizné stupné Padé aproximace
pri volbé E;, = 0.5 eV, Fna.x = 20 eV. Je patrné, ze vypocitané energie se se zvysuji-
cim se stupném Padé aproximace zpfesnuji, pro vysoké stupné dostavame dokonce shodu
s presnou hodnotou v ramci uvedené presnosti.

Nejprve se zamérime na volbu i, a F. pii velkém stupni Padé aproximace - zvolili
jsme stuperni 6/6. Pii takto velkém stupni se vypoctené energie uz pomérné dobte shoduji
s pfesnymi energiemi, mélo by proto byt snazsi rozhodnout, jaké volby Fi, a Enax jsou
vhodné a jaké nevhodné.

V tabulce 2.2 jsou uvedeny energie vypocitané Padé aproximaci stupné 6/6 pro data s
riznou minimalni energii F,,;, a s maximalni energii F,,., = 20 eV. Z uvedenych vysledki
je patrné, Ze volba miniméalni energie F,;, nema pii pouziti vysokého radu Padé aproximace
na presnost prilis velky vliv, presnéjsi vysledky dostavame spiSe pro malé hodnoty FE;,.

1Vegkeré numerické vypoéty v této praci byly provedeny v programu Wolfram Mathematica 7.
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Tabulka 2.1. Rezonancni energie a Sitka rezonance pfi riznych stupnich Padé aproximace,
l=0.

Stupeti aproximace N/M Rezonanc¢ni energie Ep [eV] Siika rezonance I' [eV]

2/2 2.069923115 0.6324852581
3/3 1.996952878 0.5480691557
4/4 1.990758399 0.5271970509
5/5 1.990279292 0.5260656024
6/6 1.990353508 0.5251107311
7/7 1.990372440 0.5251195586
8/8 1.990372703 0.5251207825
9/9 1.990372701 0.5251207936
10/10 1.990372701 0.5251207937
piesné 1.990372701 0.5251207937

Tabulka 2.2. Rezonancni energie a Sitka rezonance pfi riznych volbach E.;, a stupni
Padé aproximace 6/6, | = 0.

Miniméaln{ energie F;, [eV] Rezonan¢ni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

0.001 1.990355408 0.5251221378
0.01 1.990355299 0.5251216098
0.1 1.990354759 0.5251190051
0.2 1.990354340 0.5251167337
0.5 1.990353508 0.5251107311
1 1.990352948 0.5251017661

2 1.990353706 0.5250857363

5 1.990364678 0.5250473639
10 1.990399455 0.5250143732
15 1.990443175 0.5250250633
piesné 1.990372701 0.5251207937
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V tabulce 2.3 jsou uvedeny energie vypocitané Padé aproximaci stupné 6/6 pro data
s riznou maximalni energii F,,... Minimalni energie F,,;, = 0.5 eV je ve vSech pripadech
stejnd. Podobné jako u F,.;, vidime, Ze volba E,,,, nema na presnost pii velkém stupni
Padé aproximace velky vliv. Hodnoty mirné ztraci presnost pouze pro velké hodnoty F,, ..

Tabulka 2.3. Rezonanc¢ni energie a sitka rezonance pfi rtznych volbach FE.. a stupni
Padé aproximace 6/6, [ = 0.

Maximalni energie Fy.x [e€V]

Rezonanéni energie ER [eV]

Sifka rezonance I' [eV]

1 1.990375481 0.5251264754
2 1.990374713 0.5251291840
3 1.990373736 0.5251311564
5 1.990371434 0.5251336276
8 1.990367545 0.5251344627
12 1.990362214 0.5251310392
20 1.990353508 0.5251107311
40 1.990366410 0.5250071601
60 1.990461765 0.5249350257
80 1.990605243 0.5250827693
100 1.990675655 0.5254648467
150 1.989676707 0.5332619019
piesné 1.990372701 0.5251207937

V dalsi tabulce 2.4 jsou uvedené energie vypocitané Padé aproximaci stupné 6/6 pro
energie, které lezi v intervalech (Fiin, Emax) délky 0.5 €V. V kazdém pfipadé je tedy pocet
bodt na jednotku energie stejny. Jak v pripadé rezonancni energie Fr tak v pripadé sitky
rezonance [ je patrné mirné zhorSeni pfesnosti pii pouziti dat odpovidajicich vétsim ener-
giim.

Nyni se budeme zabyvat niz$im stupném 3/3 Padé aproximace, ktery je zajimavéjsi
z hlediska pouziti v praxi. Pii praktickych vypoctech jsou data obvykle zatizena jistou
chybou, kterd znemoznuje aproximaci funkci o velkém poctu volnych parametri. Padé
aproximace stupné 3/3 ma 5 volnych parametri, coz je jeSté pfijatelny pocet.

V tabulce 2.5 jsou uvedeny vypocitané hodnoty pro rizna F,, Funa.x = 20 eV. Rezo-
nancni energie Fr se s rostoucim FE,,;, zmensuje, pfesné hodnoté odpovida nejlépe kdyz
je B rovno piiblizné 5 eV. Sifka rezonance I' se s rostoucim E, nejprve zvétsuje, pii
hodnoté asi 5 eV se zac¢ina zmensovat. Pfesné hodnoté je nejblize pfi minimalnim F;,, s
vétsimi hodnotami se presnost spise zhorsuje.

Tabulka 2.6 odpovida vysledktim pfi rtiznych hodnotach FE,..., Funin bylo nastaveno na
0.5 eV. Podobné jako kdyz jsme zvysovali hodnotu E.,;, tak i pfi rostoucim Fi,., klesa
hodnota Er, hodnota I' se nejprve zvysuje, pii E.x = 60 eV nabyva maxima a poté klesa.
Nejpresnéjsi hodnoty Er dostavame pti Fy,., = 40 eV, nejpiesnéjsi hodnoty I' pii malych
Erax.
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Tabulka 2.4. Rezonan¢ni energie a $ifka rezonance pro ruzné intervaly (FEuin, Fmax) a
stupen Padé aproximace 6/6, [ = 0.

Ewin [€V]  FEnax [eV] Rezonanéni energie Ex [eV] Sitka rezonance I' [eV]

0.5 1.0 1.990375481 0.5251264754
2.5 3.0 1.990369300 0.5251337721
4.5 5.0 1.990361726 0.5251274418
6.5 7.0 1.990356645 0.5251099621
8.5 9.0 1.990356666 0.5250845961
10.5 11.0 1.990363769 0.5250560238
12.5 13.0 1.990379120 0.5250305272
14.5 15.0 1.990402639 0.5250156875
presné 1.990372701 0.5251207937

Tabulka 2.5. Rezonancni energie a Sitka rezonance pfi riznych volbach E.;, a stupni
Padé aproximace 3/3, | = 0.

FEuin [eV]  Rezonané¢ni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

0.001 1.999258058 0.5455234869
0.01 1.999090620 0.5457195271
0.1 1.998436300 0.5464871823
0.2 1.997969506 0.5470135498
0.5 1.996952878 0.5480691557
1 1.995731659 0.5491619390

2 1.993938387 0.5504276601

5 1.990267753 0.5518514849
10 1.986082379 0.5517032111
15 1.982913773 0.5503675358
piesné 1.990372701 0.5251207937

22



Tabulka 2.6. Rezonanc¢ni energie a Sitka rezonance pri riznych volbach E,.. a stupni

Padé aproximace 3/3, | = 0.

Frax [€V]  Rezonanéni energie ER [eV]

Sfika rezonance I' [eV]

1 2.004386498 0.5215744763
2 2.003934263 0.5256412213
3 2.003505291 0.5285968143
5 2.002675374 0.5329895707
8 2.001468938 0.5376903042
12 1.999912405 0.5421739121
20 1.996952878 0.5480691557
40 1.990309122 0.5549357241
60 1.984487319 0.5567297241
80 1.979230610 0.5559183572
100 1.974362482 0.5533997093
150 1.963245955 0.5418708094
piesné 1.990372701 0.5251207937

V tabulce 2.7 jsou nakonec uvedeny rezonancni energie vypocitané pro rtizné intervaly
(Emin, Prax) stejné délky 0.5 eV. Rezonanéni energie Fr s rostouci energii dat opét kles,
nejpresnéjsi hodnoty dosahujeme v oblasti energie kolem 11 eV. Siika rezonance I' v z4-
vislosti na energii dat roste, pouze posledni hodnota pro interval (14.5,15.0) je mensi nez
hodnota ptfedchozi. Nejpresnéjsiho urceni I' dosahujeme pro nejmensi energie dat.

Porovnanim vypoctenych dat a presnych hodnot v tabulkach 2.5 az 2.7, kde byla pouzita
Padé aproximace stupné 3/3, zjistime, Ze hodnotu rezonanéni energie Er mizeme urcit s
presnosti témér tii platnych ¢islic. Pfesnost urceni sitky rezonance I' je podstatné horsi -
vétsinou dosahujeme shodu s pfesnou hodnotou pouze v jedné platné cislici. Mizeme vSak
pozorovat, ze presnost vysledkil se zlepsi az na dvé platné cifry, pokud data, na kterych
provadime aproximaci, jsou z oblasti malych energii.
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Tabulka 2.7. Rezonan¢ni energie a $ifka rezonance pro ruzné intervaly (FEyin, Fmax) a
stupni Padé aproximace 3/3, [ = 0.

Ewin [€V]  Emax [eV] Rezonanéni energie Ex [eV] Sitka rezonance I' [eV]

0.5 1.0 2.004386498 0.5215744763
2.5 3.0 2.001692094 0.5358666125
4.5 5.0 1.998814696 0.5429634328
6.5 7.0 1.995967502 0.5472324249
8.5 9.0 1.993221148 0.5497971313
10.5 11.0 1.990604057 0.5511755685
12.5 13.0 1.988126830 0.5516650655
14.5 15.0 1.985791238 0.5514569836
presné 1.990372701 0.5251207937

2.2 Rezonance — p-vlna (I = 1)

Parametry potencialu dvou d-funkei jsme pro p-vlnu zvolilia = 7, b = 2a = 14 a 0 = 6. Pro
tyto parametry ma rezonance pri A = 0 rezonancni energii Fr = 2.212041688 eV a sitku
I' =0.5203074036 eV. Pro statistickou Padé aproximaci jsme data ziskali opét ze vzorce
(2.1). Pocet bodt je vzdy volen J = 50.

Opét se nejprve podivame, jak pfesné vysledky nam davaji rizné stupné Padé aproxi-
mace. Vypocitané hodnoty jsou v tabulce 2.8. Jestlize porovname tyto vysledky s analo-
gickymi vysledky pro [ = 0 (tabulka 2.1), je zfejmé, ze pro | = 1 dosahujeme pfi stejnych
stupnich Padé aproximace horsich vysledkt. Napriklad abychom dostali shodu rezonancni
energie Er s pfesnou hodnotou na tfi platné cifry a shodu sitky rezonance I' s pfesnou
hodnotou v jedné platné ciffe, musime pouzit stuper aproximace alespon 5/5, zatimco u
[ = 0 nam pro tuto presnost stacil stupenn 3/3. Domnivame se, Ze zhorSeni vysledku je
zpusobeno ptitomnosti pdlu, ktery jsme mohli vidét v grafech pro ! = 1 (obrazky 1.4 a 1.5)
v kapitole 1.3 a ktery pravdépodobné zhorsuje schopnost aproximace vystihnout spravné
chovéani funkce A(k).

V tabulkach 2.9 az 2.11 jsou uvedeny energie vypocitané Padé aproximaci stupné 6/6
pro data s riiznou minimalni energii E,,;, a maximalni energii F,,., = 20 eV (tabulka 2.9),
pak pro data s minimélni energii E,,;, = 0.5 eV a rtiznou maximalni energii £, (tabulka
2.10) a nakonec pro data v riznych intervalech energii (Epn, Fimax) (tabulka 2.11).

V ptipadé rtznych E,;, dosahujeme nejlepsi presnosti Fr pii minimalnich hodnotach
ELin, nejlepsi presnosti [ pii hodnoté E,,;, asi 5 eV. V pripadé rtznych E,,., dostavame
lepsi shodu hodnot E a I' s pfesnymi hodnotami, pokud je energie dat pomérné mala -
nejlepsi hodnoty E'r dosahujeme pokud je F,.« asi 8 eV, nejlepsi hodnoty I' pii minimalnich
energiich dat. Podivame-li se na chovani vypoctenych energii pro vyssi energie dat, budou
se Er a ' nejprve vzdalovat od spravnych hodnot a poté se k nim zac¢nou vracet a projdou
jimi opa¢nym smérem. Domnivame se proto, Ze tato shoda se spravnymi hodnotami pfi
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Tabulka 2.8. Rezonancni energie a Sitka rezonance pfi riznych stupnich Padé aproximace,

[=1.

Stupen aproximace N/M Rezonanéni energie Fr [eV]

Siika rezonance I' [eV]

2/2 2.532400345 1.105899920
3/3 2.522694242 0.9726870589
4/4 2.255557323 0.6967486742
5/5 2.210943036 0.5502897072
6,/6 2.210587974 0.5231351095
7/7 2.211955047 0.5203087173
8/8 2.212035873 0.5202998316
9/9 2.212041554 0.5203069368
10/10 2.212041689 0.5203073690
11/11 2.212041689 0.5203074026
piesné 2.212041688 0.5203074036

Tabulka 2.9. Rezonancni energie a Sitka rezonance pfi riznych volbach E.;, a stupni
Padé aproximace 6/6, [ = 1.

Minimaln{ energie F,;, [eV] Rezonan¢ni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

0.001 2.210932089 0.5234892182
0.01 2.210914969 0.5234728810
0.1 2.210830714 0.5233938634
0.2 2.210760168 0.5233243957
0.5 2.210587974 0.5231351095

1 2.210362248 0.5228367492
2 2.210024191 0.5222587995
5 2.209411834 0.5205702034
10 2.208992051 0.5177917289
15 2.209001964 0.5150273075
presné 2.212041688 0.5203074036
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Tabulka 2.10. Rezonanc¢ni energie a Sitka rezonance pfi rtiznych volbach E... a stupni
Padé aproximace 6/6, [ = 1.

Maximalni energie Ey. [eV] Rezonanéni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

1 2.213147519 0.5221112681
2 2.212940216 0.5225179376
3 2.212761753 0.5227912972
5 2.212444172 0.5231475360
8 2.212018032 0.5234260731
12 2.211502252 0.5235224722
20 2.210587974 0.5231351095
40 2.208864728 0.5200482471
60 2.208019316 0.5147843197
80 2.208289222 0.5077291334
100 2.210041276 0.4990705212
150 2.225312712 0.4722709996
presné 2.212041688 0.5203074036

Tabulka 2.11. Rezonanéni energie a Sitka rezonance pro ruzné intervaly (Fuin, Fmax) &
stupen Padé aproximace 6/6, [ = 1.

Ewin [€V]  Enmax [eV] Rezonanéni energie Ex [eV] Sitka rezonance I' [eV]

0.5 1.0 2.213147519 0.5221112681
2.5 3.0 2.212172839 0.5232852688
4.5 5.0 2.211345396 0.5233466039
6.5 7.0 2.210627831 0.5228526791
8.5 9.0 2.210023825 0.5219601968
10.5 11.0 2.209543500 0.5207488248
12.5 13.0 2.209199517 0.5192710362
14.5 15.0 2.209006214 0.5175677842
presné 2.212041688 0.5203074036
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velkych energiich dat je spiSe ndhodna a neprikladame ji tedy velky vyznam. V tabulce
2.11 s rtznymi intervaly energii dostavame nejlepsi hodnoty Er pro data s energii okolo
3 eV a nejlepsi hodnoty I' pro minimalni energii dat a pro energii dat okolo 11 eV.

Stejné jako v pfedchozi ¢asti s s-vinou se i nyni budeme zabyvat vlivem hodnot E;, a
Eax na presnost pii Padé aproximaci fadu 3/3. Tento vliv budeme vyhodnocovat na za-
kladé vysledkii uvedenych v tabulkach 2.12 az 2.14. V tabulce 2.12 jsou uvedeny rezonanéni
energie vypoctené z dat s rtiznou minimalni energii E;, a Fha.x = 20 eV, v tabulce 2.13
rezonanc¢ni energie vypoctené z dat s minimalni energii F,,;, = 0.5 eV a riznou maximalni
energii F., a nakonec v tabulce 2.14 rezonanc¢ni energie vypoctené z dat s energiemi v
ruznych intervalech (Fuin, Emax)-

S rostouci minimalni energii dat F,,;, klesa hodnota E k pfesné hodnoté, rezonan¢ni
sitka I' nejprve roste a pak také kleséd k presné hodnoté. Urcend rezonancni sitka je vSak
témeér dvojnasobné vétsi nez presna hodnota, vysledky jsou zde tedy velmi nepiesné. Poneé-
kud lepsich vysledkt I" dosahujeme, pokud snizujeme hodnotu maximéalni energie F.,.. aZ
na E,.. = 1 eV, pro tuto hodnotu dostavame shodu alespon na prvni platné ¢islici. Hod-
nota F'p vychéazi naopak nejlépe pro velké hodnoty FEl,... Bereme-li energie dat z intervalt
délky 0.5 eV, nejvétsi shoda vypocitanych rezonancnich energii Er s presnou hodnotou
nastava pro malé energie a nejvétsi zkoumané energie dat, tedy 15 eV. Vysledky se mezi
sebou vsak prili§ nelisi vzhledem k rozdilu hodnot a pfesné hodnoty. Nejlepsich vysledkt
pro I' dosahujeme opét v oblasti malych energii dat.

Tabulka 2.12. Rezonanc¢ni energie a sitka rezonance pii rtiznych volbach Ey;, a stupni
Padé aproximace 3/3, | = 1.

Minimaln{ energie F,;, [eV] Rezonan¢ni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

0.001 2.526543585 0.9230720319
0.01 2.526215990 0.9264893714
0.1 2.524986661 0.9409539519
0.2 2.524176766 0.9513988338
0.5 2.522694242 0.9726870589
1 2.521570942 0.9924424989

2 2.521589305 0.9962231547

5 2.517300333 0.9962693074
10 2.487971619 0.9208236231
15 2.444026410 0.8706526710
piesné 2.212041688 0.5203074036

V tabulkach 2.12 az 2.14 zabyvajicich se Padé aproximaci stupné 3/3 tedy vidime, Ze
pro [ = 1 muzeme ocekavat presnost hodnot Er pouze na jednu platnou d¢islici, v pripadé
hodnot I' pak ani tuto presnost. Spravnou prvni platnou cifru hodnoty I" dostavame pouze
pokud aproximovana data neobsahuji data o vysokych energiich, energie dat by nemeéla
byt vétsi nez 1 eV.
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Tabulka 2.13. Rezonancni energie a sitka rezonance pfi rtiznych volbach E... a stupni
Padé aproximace 3/3, [ = 1.

Maximalni energie Ey. [eV] Rezonanéni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

1 2.488750587 0.5583500695
2 2.498667946 0.6071140684
3 2.504956365 0.6464682895
5 2.512550106 0.7108227533
8 2.518094009 0.7868342635
12 2.520988643 0.8650776040
20 2.522694242 0.9726870589
40 2.525036204 1.074673776
60 2.503923891 1.029513697
80 2.458974786 0.9815954962
100 2.410126913 0.9602163585
150 2.316490081 0.9647690420
presné 2.212041688 0.5203074036

Tabulka 2.14. Rezonanéni energie a $itka rezonance pro ruzné intervaly (Fiin, Fmax) &
stupen Padé aproximace 3/3, [ = 1.

Ewin [€V]  Enmax [eV] Rezonanéni energie Ex [eV] Sitka rezonance I' [eV]

0.5 1.0 2.488750587 0.5583500695
2.5 3.0 2.514131625 0.7624043606
4.5 5.0 2.516477158 0.8906510584
6.5 7.0 2.516976033 0.9493864786
8.5 9.0 2.518593457 0.9861634325
10.5 11.0 2.516703347 0.9880945599
12.5 13.0 2.505627627 0.9531255754
14.5 15.0 2.483504397 0.9115258840
presné 2.212041688 0.5203074036
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2.3 Rezonance — d-vlna (I = 2)

Parametry potencialu dvou é-funkci jsme pro d-vlnu zvolili a = 9, b = 2a = 18 a o = 6. Pro
tyto parametry ma rezonance pii A = 0 rezonancni energii Fr = 2.247236704 eV a Sitku
I' = 0.5597492474 eV. Pro statistickou Padé aproximaci jsme data ziskali opét ze vzorce
(2.1). Pocet bodt je vzdy volen J = 50.

Nejprve se podivame, jak presné vysledky nam davaji rizné stupné Padé aproximace.
Vypocitané rezonanc¢ni energie jsou uvedeny v tabulce 2.15. Hodnoty rezonané¢ni energie Er
resp. Sitky rezonance I se s pfesnou hodnotou shoduji ve tfech resp. v jedné platné ¢islici az
pro stupen aproximace 7/7. Pozorujeme, ze pro malé stupné aproximace se $ifky rezonance
I' pohybuji ve velkém rozmezi hodnot. Pfesnost vysledkt je tedy znac¢né horsi nez byla pro
[ < 2.V pripadé [ = 1 jsme zhorSeni pfesnosti mohli ptipsat pélu funkce A(k), v pFipadé
[ = 2 jsme vSak pdl nepozorovali. Domnivame se vSak, ze funkce A(k) mé dva pdly blizko
imaginarni osy a tyto pdly zputsobuji zhorsSeni piesnosti - Padé aproximace pfi nizkych
stupnich nedokaze tyto poly dobie vystihnout. Zaroven jsou tyto pdly pravdépodobnou
pfi¢inou ,zavlnéni“ funkce A(k), které jsme popsali v kapitole 1.3.

Tabulka 2.15. Rezonanc¢ni energie a sitka rezonance pfi rtiznych stupnich Padé aproxi-
mace, [ = 2.

Stupeti aproximace N/M Rezonanc¢ni energie Ep [eV] Siika rezonance I' [eV]

2/2 2.936813315 0.5248974427
3/3 2.697997034 1.561408599
4/4 2.601351195 0.8965098035
5/5 2.186707786 1.175804657
6,/6 2.217871339 0.6686102517
7/7 2.240896111 0.5645388637
8/8 2.247025180 0.5595934839
9/9 2.247229490 0.5597217714
10/10 2.247237000 0.5597470843
11/11 2.247236826 0.5597488565
piesné 2.247236704 0.5597492474

Nyni se zaméfime na vypocty rezonancnich energii pii stupni Padé aproximace 6/6.
Vypocitané rezonancni energie pri riznych Ei, a En.e = 20 eV jsou uvedeny v tabulce
2.16, pii Euni, = 0.5 eV a riznych F,. v tabulce 2.17 a nakonec pfi riznych intervalech
(Emin, Emax) v tabulce 2.18. V téchto tabulkdch muzeme pozorovat, Ze presnéjsi hodnoty
FEr dostavame spise pro malé E,;,, hodnota F, ., by pak méla byt v fadu jednotek eV.
Sitka rezonance I' je ve viech p¥ipadech (a7 na ojedinély piipad Fp.. = 150 eV v tabulce
2.17, ktery nepoklddame za vyznamny) vétsi nez spravna hodnota o asi 0.05 eV az 0.1 eV.
Nejptesnéjsi hodnoty ' jsme doséhli pro E;,, = 0.5 eV a E.c =1 eV.
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Tabulka 2.16. Rezonanc¢ni energie a Sitka rezonance pfi rtiznych volbach Ey,;, a stupni

Padé aproximace 6/6, [ = 2.

Minimélni energie F,;, [eV]

Rezonanéni energie Er [eV]

Siika rezonance I' [eV]

0.001
0.01
0.1
0.2
0.5
1
2
5
10
15
presné

2.226361396
2.225955400
2.223935777
2.222212539
2.217871339
2.211858004
2.202020166
2.180049672
2.154471942
2.139248380
2.247236704

0.6677374721
0.6677894944
0.6680826334
0.6682983678
0.6686102517
0.6684738700
0.6669403815
0.6590373349
0.6469075095
0.6423375381
0.5597492474

Tabulka 2.17. Rezonanc¢ni energie a sitka rezonance pti riznych volbach FE.. a stupni

Padé aproximace 6/6, | = 2.

Maximalni energie Fy.x [eV]

Rezonané¢ni energie Eg [eV]

Sitka rezonance I [eV]

1
2

co Ot W

—_
[\

40
60
80
100
150
presné

2.267397022
2.264637962
2.261973784
2.256741997
2.248963487
2.238605288
2.217871339
2.166817204
2.121833554
2.098952406
2.106203438
2.144260328
2.247236704

0.6099866603
0.6191694374
0.6260902439
0.6366244009
0.6479144003
0.6581122586
0.6686102517
0.6655984463
0.6555644634
0.6616622534
0.6455201631
0.5352743974
0.5597492474
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Tabulka 2.18. Rezonané¢ni energie a $ifka rezonance pro ruzné intervaly (Epin, Enax) a
stupen Padé aproximace 6/6, [ = 2.

Ewin [€V]  Emax [eV] Rezonanéni energie Ex [eV] Sitka rezonance I' [eV]

0.5 1.0 2.267397022 0.6099866603
2.5 3.0 2.251825002 0.6430057905
4.5 5.0 2.234846251 0.6578964734
6.5 7.0 2.217523159 0.6634462862
8.5 9.0 2.200318535 0.6627439852
10.5 11.0 2.183571398 0.6580324315
12.5 13.0 2.167661370 0.6515553095
14.5 15.0 2.153205041 0.6456895447
presné 2.247236704 0.5597492474

I v piipadé [ = 2 uvadime vysledky vypocitané Padé aproximaci stupné 3/3: v tabulce
2.19 jsou uvedeny rezonanc¢ni energie pro rtuznd E.i, a Fn.. = 20 eV, v tabulce 2.20 pro
Enin = 0.5 eV a riznd Fy,.y, v tabulce 2.21 pro ruzné intervaly (En, Fmax). Je patrné,
ze vysledky jsou velmi nepfesné - rezonancni energie Er se shoduji s presnou hodnotou
zpravidla v jedné platné ciffe, rezonancni sitky I' se neshoduji s presnou hodnotou ani v
jedné ciffe, v nékterych pripadech jsou az trojnasobné vétsi nez je presna hodnota. Presto
je vsak z tabulek 2.20 a 2.21 patrné, Ze rezonancni sitky I' jsou ponékud pfesnéjsi, pokud
energie dat nabyva pouze malych hodnot. U rezonancnich energii E'z je tomu naopak, data
pokryvajici pouze oblasti malé energie davaji méné presné vysledky.

Tabulka 2.19. Rezonanc¢ni energie a Sitka rezonance pfi rtiznych volbach Ey,;, a stupni
Padé aproximace 3/3, [ = 2.

Minimaln{ energie F,;, [eV] Rezonanéni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

0.001 2.848750188 1.522195674
0.01 2.839220080 1.530609995
0.1 2.798428106 1.557312192
0.2 2.767025453 1.567839803
0.5 2.697997034 1.561408599
1 2.626332206 1.507251327

2 2.558894130 1.387195837

5 2.517646741 1.190408116
10 2.517455921 1.103819746
15 2.517915421 1.098148974
piesné 2.247236704 0.5597492474
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Tabulka 2.20. Rezonanc¢ni energie a Sitka rezonance pfi rtznych volbach E... a stupni
Padé aproximace 3/3, [ = 2.

Maximalni energie Ey. [eV] Rezonanéni energie Er [eV] Siika rezonance I' [eV]

2.947166055

0.8455214113

2 2.954326410 0.8846142719
3 2.960197320 0.9303270742
5 2.965603078 1.031611346
8 2.954168039 1.194933417
12 2.897097811 1.399362549
20 2.697997034 1.561408599
40 2.512234693 1.286939145
60 2.504442535 1.207777632
80 2.503498026 1.224405925
100 2.498655119 1.270547256
150 2.476236567 1.412461038
presné 2.247236704 0.5597492474

Tabulka 2.21. Rezonanéni energie a $itka rezonance pro ruzné intervaly (Fiin, Fmax) &
stupen Padé aproximace 3/3, [ = 2.

Ewin [€V]  Enmax [eV] Rezonanéni energie Ex [eV] Sitka rezonance I' [eV]

0.5 1.0 2.947166055 0.8455214113
2.5 3.0 2.957592875 1.130572038
4.5 5.0 2.835365122 1.459927959
6.5 7.0 2.636480901 1.474360269
8.5 9.0 2.542984187 1.305797413
10.5 11.0 2.519779169 1.184241065
12.5 13.0 2.517044997 1.122403013
14.5 15.0 2.518066590 1.098000837
presné 2.247236704 0.5597492474
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Prezentované vysledky pro Padé aproximaci stupné 3/3 tedy ukazuji, Ze pfi takto niz-
kém stupni aproximace bude presnost velmi Spatna nezavisle na zvolenych FE;, a ..
V pripadé rezonanc¢ni energie Fzr mizeme ocekavat spravnou pouze prvni platnou cifru, v
pripadé §itky rezonance I' jsou vysledky prakticky nepouzitelné.
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Kapitola 3
Zaveér

V préaci jsme nejprve nasli zavislost vazbové konstanty A na k a tim jsme analyticky vytesili
model dvou d-funkei. Pro funkei A(k) jsme poté dokazali vétu, ktera ¥ik4, ze Tayloriv rozvoj
A(k) v nule neobsahuje ¢leny s lichou mocninou do fadu 20 — 1. Tento vysledek by mohl
byt dulezity, pokud bychom misto Padé aproximace pouzili aproximaci jinou funkci, ktera
by tuto vétu automaticky spliovala.

Vysetfovanim funkce A\(k) pro imaginarni & jsme urcili jaké vazané a virtudlni stavy
mohou existovat pro riizné hodnoty parametrti potencialu pouzitého modelu. Zjistili jsme,
ze v ptipadé p-vlny méa funkce A(k) na zaporné imaginarni ose komplexni k-roviny pol.
V pripadé d-vlny pdl na imaginarni ose nebyl pritomen, domnivame se vsSak, ze blizko
imaginarni osy jsou pritomny dva pdly. Pozorovali jsme, Ze s rostoucim [ se vyrazné snizuje
presnost vypocitanych rezonancnich energii pti zachovani stupné Padé aproximace, to si
vysvétlujeme pravé pritomnosti péli funkce A(k). Model dvou d-funkei se tedy jevi spise
jako nevhodny pro pouziti Padé aproximace pii nenulovém momentu hybnosti [, pro [ = 0
vSak poskytuje i pfi nizkém stupni Padé aproximace 3/3 dostate¢nou presnost.

Zkoumanim vlivu energie pouzitych dat pro aproximaci na vypocitané rezonancni ener-
gie jsme zjistili, Ze v nasem modelu neni pii urcovani rezonancni energie Er tato volba
prilis podstatna. Abychom urcili presné sitku rezonance I, je nutné pouzivat pfi aproximaci
pouze data s mensimi energiemi.
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