Préce se zabyva problémem disperzni interakce v DFT, o kterém je nej-

prve podan strucény prehled, nasledovan systematickou studii chovani meto-
dy LAP, zejména jeji transferability. Disperze je druh van der Waalsovskych
sil, dominantni v dilezitych molekularnich systémech jako jsou biomolekuly
nebo adsorpcni systémy. DFT je stale Castéji pouzivana metoda pro modelo-
vani chemickych systém0. Presto je disperze v DFT reprodukovana Spatné.
Podavéame jednoduchou ilustraci problému a predstavime nékolik zndmych
opravnych metod. Jedna z nich je metoda lokalnich atomickych potenciald,
kterou rozvijime z jeji originalni formulace, coZ nam umozni pfesnou shodu
s referencnimi interak&nimi kfivkami. Nasi Upravu pouZijeme na systémy ses-
tavajici z molekuly benzenu a atomu vz&cného plynu. Vytvofime potencialy
pro atomy vzacnych plynd a uhlik. Z naich vypoctd vyplyva, Ze metoda
LAP neni prili$ transferabilni. Vypocty popsané v této bakalarské praci
predstavuji prvni pokus o detailni studii chovani metody LAP.



