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Slovni vyjadieni, komentire a pripominky vedouciho/oponenta:

Pfedlozend prace se zabyva detailnim studiem chovanim metody LAP (lokéalnich atomovych
potencialil), jedné z opravnych metod DFT metod pro vypocet disperzni interakce slabé vazanych
komplexl. Autor pfedstavuje novou modifikaci LAP metody a jeji pouzitelnost diskutuje
predev§im s ohledem na jeji transferabilitu. Selhani DFT metody pifi popisu disperze je jejim
zasadnim problémem i s ohledem na skutecnost, Ze DFT metoda je v soucasné dob¢ jednou z
nejpouzivanéjSich metod pouzivanych pro modelovani chemickych systémii. Studovany problém
je proto vysoce aktudlni.

Prace je rozd€lena na tfi Casti. Prvni ¢4st obsahuje struény a piehledny popis DFT metody a
interakei definujicich disperzi. Selhani DFT metody je ilustrovano na modelovém systému benzen-
argon. V zaveru této Casti jsou predstaveny metody pouzivané pro opravu DFT metody pfi popisu
disperznich interakci. Tato ¢ast je zpracovana na skv€lé urovni. Autor jednozna¢né prokazuje plné
pochopeni dan¢ho problému.

V druhé casti je definovana metoda lokalnich atomovych potencidld, véetné nové modifikace
umoziiujici konstruovat potencialy, aniz by bylo nutné apriori predpokladat jejich formu. Jak autor
uvadi, vyhodou nové zavedené modifikace je moznost ziskani presné shody s referenénimi
interakénimi kfivkami a lepSi pochopeni chovani LAP metody. Rovnéz tato ast je vyborng
zpracovana a autor prokazuje, Ze se snaro¢nou problematikou, vyrazné€ presahujici uroveri
bakalarského studia, do detaild seznamil.

V tieti ¢asti jsou prezentovany vysledky ziskané pomoci modifikované LAP metody pro modelové
systémy komplexii benzenu s atomem vzacného plynu. Vysledky logicky sefazeny a vécné
diskutovany. Diskuse vysledki se zaméfuje predev§im na transferabilitu potencidlii a divody
jejiho selhéani jsou jasné formulovany. O tom sved¢i i fakt, Ze neni potieba vznaset doplitujici
dotazy.

Celkové povazuji praci za mimoiadné zda¥ilou. Rada bych také ocenila mimoiadné dobrou
kvalitu anglického jazyka. Praci doporucuji k obhajobé a navrhuji klasifikovat jako
vybornou.

Pripadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

nejsou

Praci

¥ doporuduji

U nedoporucuji
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