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Slovní vyjádření, komentáře a připomínky vedoucího/oponenta: 
 
Bakalářská práce Jana Hermanna „Assessment of Dispersion Corrected Density Functional Methods” 

se  zabývá  aplikací  metod  založených  na  teorii  funckcionálu  hustoty  (DFT)  pro  popis  disperzně 

vázaných systemů. Z široké škály teoretických přístupů popsaných v literatuře se tato práce zaměřuje 

na metody zahrnující disperzní interakce pomocí atomových potenciálů. Úroveň práce je podle mého 

soudu velmi vysoká, a  to  jak po odborné,  tak  i po  jazykové  stránce. Musím ocenit zejména kvalitu 

textu, který se svojí přehledností a srozumitelností zcela vymyká běžnému „standardu“ bakalářských 

prací. Hlavním problémem metody lokálních atomových potenciálů (LAP) je otázka přenositelnosti, tj. 

nakolik  jsou LAP parametrizované na  jednoduchých modelech použitelné  i pro komplexní  systémy, 

jako jsou např. biomolekuly. Touto otázkou se zabývá aplikační část práce, která na příkladu interakce 

vzácných  plynů  s molekulou  benzenu  názorně  ukazuje  problematičnost  základních  východisek 

metody  LAP.  Nutno  zdůraznit,  že  tento  výsledek  je  v rozporu  se  závěry  publikovanými  v odborné 

literatuře (např. J. Chem. Phys. 2008, 129, 154102).  

Závěrem konstatuji, že  Jan Hermann prokázal při vypracování své bakalářské práce nejen vynikající 

technické předpoklady, ale i kritické myšlení, které je nezbytnou součástí každé vědecké práce. Proto 

doporučuji tuto práci k obhajobě s hodnocením výborně. 
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