Van der Waalsovské (vdW) interakee, téZ disperzni sily, jsou kli¢cové v mnoha chemick-
ych, fyzikalnich a biologickych procesech a pritahuji pozornost mnoha vyvojari
metod zaloZenych na teorii funkciondlu hustoty (DFT). Nejcastéji pouzivana neem-
piricka DFT metoda pro popis vdW interakci je vdW funkcional hustoty Diona a

kol. (vdW-DF). Navzdory jeho uspéchu, vdW-DF neposkytuje dostate¢nou presnost
v mnoha chemickych aplikacich. V této praci zkoumame dva mozné zpusoby jak
zlepsit presnost vdW-DE Za prvé, optimalizujeme jediny ¢aste¢né volny parametr
vdW-DF pro nékolik semi-lokalnich funkcionald. Na testovaci S22 databdzi je revPBE

nejlepsim kandidatem, s jehoz pouzitim se chyba snizuje z 8.8% na 6.3%. Za druhé,
predstavujeme systémové specifické ale velmi presné (~ 0.1kcal/mol) DFT korek¢ni

schéma, které 1ze pouzit k preciznim vypoctiim interakci mezi adsorbentem a adsor-
batem. Schéma kombinuje vdW-DF a empirické korekéni schéma DFT/CC. Tento

novy pfistup testujeme na malych molekulach (CH,, CO,, H,, H,0, N,) interagujici

s povrchem kfemenu a s lamelou zeolitu UTL. Vysoka presnost naseho schématu a

relativni snadnost jeho pouziti ve srovndni se star§im DFT/CC schématem nabizeji

primocaré feseni pro ziskani spolehlivych predpovédi adsorpénich energii.



