Oponentsky posudek doktorské diserta¢ni prace Mgr. Miroslava RubeSe

»A novel approach for description of non-covalent intermolecular interactions “

V poslednich zhruba patnacti letech doslo k vyraznému pokroku jak v experimentalnim,
tak 1 teoretickém vyzkumu nekovalentnich interakci v riznych molekulovych systémech a
fyzikaln¢ chemickych procesech, pocinaje napt. interakcemi biomolekul, pies adsorpéni,
solvatacni a agregacni procesy a konce tfeba katalyzou. Z mnoha ab initio metod vypocetni
(DFT) ovsem se zahrnutim zejména disperznich interakci. V ptredlozené disertacni praci se
autor zabyva pravé jednim z téchto piistupi — metodou funkcionalu hustoty korigovanou na
presnost metody sprazenych klastri (DFT/CC).

Disertacni prace obsahuje vedle tvodni kapitoly podrobnou metodickou ¢ast (kap. 2),
V niz je uveden zdkladni fyzikalni aparat, na némz jsou jednotlivé typy vypocti zalozeny
(véetné testovani interakci), a souhrn a zhodnoceni vysledku (kap. 3). Ptilohy zahrnuji
rozsahly soubor reprinti 12 ¢lankti v impaktovanych vesmés Spickovych casopisech,
pfi¢emz v poloviné z nich je disertant uveden jako prvni autor, ve tfech pracech je druhym
autorem. Tato skutecnost jasné dokumentuje disertantiiv podil na zminénych publikacich.
Prvni tfi prace uvedené v dodatcich A, B, C se tykaji ovéfeni a aplikaci metody DFT/CC.
DalSich 6 clankd se zabyvd mezimolekulovymi interakcemi v pevnych latkadch ¢i
Vv piislusnych modelovych systémech nebo nanocasticich. Posledni trojice ¢lanki se vénuje
problematice adsorpce malych molekul v zeolitech a pfibuznych strukturach.

Navrhuji, aby se autor v diskusi vyjadfil k nasledujicim otazkam: 1. V disertacni praci je
sice zminéna moznost zahrnuti t¥icasticovych efektt v nekovalentnich interakcich, avsak
myslim, Ze této otdzce méla byt zejména Vv tivodni ¢asti vénovana mnohem vétsi pozornost.
Bylo by vhodné, aby autor stru¢né shrnul vysledky v této oblasti a naznacil moznosti
metody DFT/CC v tomto sméru.

2. Jeden z ¢lankt (dodatek E) se vénuje kompatibilit¢ DFT vypocta s bazi rovinnych
vin a molekulovych vypoctl s gaussovskymi bdzemi. Podle autort na CBS trovni oba
piistupy konverguji k tymz vysledkim. Je tento zavér potvrzen i vypocty na jinych

systémech?



3. Pied n€kolika tydny (a po odevzdani disertacni prace) vysla zajimava prace Liu a
Goddarda (Y. Liu, W.A. Goddard, Ill, J. Phys. Chem. Lett. 2010, 1, 2550), jez se vztahuje k
obdobné problematice jako posuzovana diserta¢ni prace. Navrhuji, aby autor porovnal
Goddarduv formalizmus DFT-lg s metodou DFT/CC.

4. Jak se lisi v pfipadé interakce molekulového vodiku s grafenem interak¢ni energie
struktury, kdy molekula H; je kolma k povrchu, oproti ,,rovnob&ézné* struktuie?

5. Jaké jsou moznosti pouziti metody DFT/CC ke studiu disociativni adsorpce napf.
dvouatomovych molekul na povrsich?

Soudim, Ze jde o velmi kvalitni prace, jeZ se setkavaji 1 s Sirokym mezinarodnim
ohlasem. Vzhledem k tomu, ze vSechny publikace prosly peclivym recenznim fizenim,
mam pouze piipominku tykajici se spiSe formalni stranky prace. Velmi ptiznivy dojem
z celého dila si autor zbyteéné ponckud pokazil ceskym autoreferatem s mnoha drobnymi

chybami a nevhodnymi ¢eskymi ekvivalenty.

Nicméné po prostudovani dila mohu konstatovat, ze posuzovana doktorskéd disertacni
prace Mgr. Miroslava RubeSe ma velmi dobrou uroven. Podil disertanta na spolecnych
publikacich povazuji za vyznamny a pln€ dostacujici. Ziskané vysledky predstavuji
nesporny piinos ke studované problematice. Autor tak jednoznacné prokézal schopnost
samostatné védecké prace v teoretické chemii. Disertacni praci proto rad doporucuji

k obhajobg.
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