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Uvod

Nejobecneji — studium fragmentace Rg, po nahlée
(adiabatické) ionizaci

Vypocetni metody: hemikvantova Mean field dynamika
s quenchingem v interakénim modelu DIM + SO + ID-1D

Rg,;* a Ar,*: kvalitativni shoda vysledku s experimentem

Kr,* a Xe,*: dosavadni model selhava — klastry zustavaji
v metastabilnich stavech a nefragmentuji

Rozsifeni modelu o zahrnuti pomalych (zarivych
| nezarivych) pfechodu na nizsi elektronové hladiny



Schéma multiskalového modelu
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Casove zavislosti zastoupeni nabitych fragmentii v ramci multiskalového modelu.



Vysledky pro Kr, a Xe,

Grafy ¢asového zastoupeni nabitych fragmentu z temné
dynamiky

Grafy zastoupeni nabitych fragmentl (monomeru a dimeru)
z multiskaloveho modelu pro zvolené Casoveé vzorky

Grafy zastoupeni energetickych hladin ve zvolenych ¢asech
temné dynamiky
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Zastoupeni nabitych fragmentu [1
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Zastoupeni nabitych fragmentu [1
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Zastoupeni nabitych fragmentu [1
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Zastoupeni nabitych fragmentu [1
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Zastoupeni nabitych fragmentu [1
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Zastoupeni nabitych fragmentu [1
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Specificky probléem — Xe,, startovni hladiny L10 a L11

« Data z temné dynamiky jsou (pro tyto startovni hladiny) i po 3000ps MD porad vyrazné
nezkonvergovana
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« — vysledky multiSkalového modelu mohou byt v tomto pfipadé zatizeny pomérné
velikou chybou (citlivy je zejména model se zafivymi prechody)

Lze urCit, na které hladiné ktery fragment skoncCil (v ramci temné dyn.):

« Pokud doSlo k rozpadu na Xe* (velmi zfidka) nebo Xe,* (ttmé&F vibec), pak byl na jedné
z hladin dolni skupiny.

* Pokud doslo k rozpadu na Xe;*, pak byl vzdy na 9. hladiné.
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Pouziti multiskaloveho modelu na Ar, (?)

1) Casové zastoupeni nabitych fragmentd z temné dynamiky:
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2) Zastoupeni energetickych hladin argonu ve zvolenych
Casech (600ps a 1000ps) temné dynamiky:

Startovni
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3) Zastoupeni nabitych fragmentt argonu z multiSkalového modelu
(pro 10 ps) a srovnani se zastoupenim z temné dynamiky:

é 3 Zastoupeni nabitych fragmenta [%0]
< S ] . Z. multiSkalového modelu s pirechody
= = Z temn¢ dynamiky PR P
5 ' ZARIVYMI NEZARIVYMI KOMBINACE
6 = Art Ar,” Argt Ar,S | Art o At Argt | Art At Argt | Art At Argt
LO9 | 58 418 0,2 0 58 418 02 (634 366 0 [634 366 O
S | L10 [ 64,8 342 1 0O (655 339 06 |837 161 0,2 |834 164 0,2
§ L11 {682 314 04 O 75 249 01 (908 9,2 0 (922 7.8 0
L12 | 96,6 3,4 0 0 |971 29 0 1992 08 0 (993 0,7 0
L09 [ 606 394 O 0O (606 394 0 |631 369 0 |631 369 O
é— L10 [ 73,2 268 O 0O | 734 266 0 (844 156 O |841 159 O
§ L11 | 83 17 0 0O (859 141 0 |936 64 0 94 6 0
L12 | 986 14 0 0 (989 11 0O (100 O 0O 100 O 0
EXP. 56 44 0 0 56 44 0 56 44 0 56 44 0

— zastoupeni nabitych monomert je vétsi (a dimert mensi) nez v experimentu,
dlvodem je pravdépodobné excitace do nizSich hladin, kde je mozna produkce
nejvyse dimerd

— nutno prozkoumat konvergence dat z temné dynamiky a citlivost multiSkalového
modelu na typ




Aplikace modelu — vysledky
fotodisociace Xe;”

« VySetfeni metastabilnich stavl po fotodisociaci Xe;*

« Zastoupeni nabitych fragmentU po fotodisociaci a po nasledném pouziti
multiSkalového modelu (vybrané pocCatecCni stavy):

Zastoupeni Zastoupeni nabitych fragmenti ziskané z multiSkalového
Poc¢. | mabitych fragmenti modelu (kombinace zarivych a nezarivych prechodii) [%0]
stav po fotodisociaci I s 10 s o s
Xet  Xe,t  Xegt [ Xet  Xe,t  Xegt | Xet Xe,” Xegt | Xet Xe,m Xeg*
E25| 54 46 0 90 10 0 93 7 0 97 3 0
E26| 58 42 0 91 9 0 94 6 0 98 2 0
E2.7| 72 28 0 94 6 0 96 4 0 99 1 0

 Porychlé adiabatické dynamice se objevuje velké mnozstvi nabitych dimeru,
v realném experimentu vSak byly pozorovany pouze monomery

« KdyZ jsou uvazovany i pomalé zarivé a nezarivé prechody v ramci multiSkalového

modelu, je ziskdana dominance monomeru (ve shodé s exp.)




Zaver a vyhledy

« V pripadé pouziti modelu na Kr,* a Xe,* ziskana pomérné dobra shoda
s vysledky realného experimentu (dominance nabitych monomera).

« Presnost vysledkl zavisi na mife zkonvergovanosti vstupnich dat.

« Pouziti modelu na Ar,* — nutno vySetrit konvergence dat z temné dynamiky
a citlivost multiSkaloveho modelu na tp.

w4

* Model Ize obecnéji pouzit na systémy Rg,*, které koncCi v dlouhozijicich
excit. meastabilnich stavech (uspéch v pfipadé Xe;* po fotodisociaci).

Vyhledy:
« Podrobnéjsi analyza dat v pripadé Ar,*.

« Zjistit, co je pfipadné potfeba do modelu zapodcitat.



Dekuji za pozornost
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Shrnuti vysledkl vzorkovani — zastoupeni nabitych
monomeryd z multiSkalového modelu ze stavu pfi 600 ps
temné dynamiky
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