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Slovni vyjadreni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

Bakaldrska prace Jana Hermanna ,Assessment of Dispersion Corrected Density Functional Methods”
se zabyva aplikaci metod zaloZenych na teorii funckciondlu hustoty (DFT) pro popis disperzné
vazanych system(. Z Siroké Skaly teoretickych pristupl popsanych v literatufe se tato prace zaméruje
na metody zahrnuijici disperzni interakce pomoci atomovych potenciéld. Urover prace je podle mého
soudu velmi vysoka, a to jak po odborné, tak i po jazykové strance. Musim ocenit zejména kvalitu
textu, ktery se svoji prehlednosti a srozumitelnosti zcela vymykd béznému ,,standardu” bakalarskych
praci. Hlavnim problémem metody lokalnich atomovych potencialli (LAP) je otazka pfenositelnosti, tj.
nakolik jsou LAP parametrizované na jednoduchych modelech pouzitelné i pro komplexni systémy,
jako jsou napfr. biomolekuly. Touto otazkou se zabyva aplikacni ¢ast prace, kterd na pfikladu interakce
vzacnych plynd s molekulou benzenu nazorné ukazuje problemati¢nost zakladnich vychodisek
metody LAP. Nutno zdlraznit, Ze tento vysledek je vrozporu se zavéry publikovanymi v odborné
literature (napfr. J. Chem. Phys. 2008, 129, 154102).

Zavérem konstatuji, Ze Jan Hermann prokazal pfi vypracovani své bakalafské prace nejen vynikajici
technické predpoklady, ale i kritické mysleni, které je nezbytnou soucasti kazdé védecké prace. Proto
doporucuji tuto praci k obhajobé s hodnocenim vyborné.
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