Posudek skolitele na diplomovou préci Jana Hermanna

,Nonlocal correlation in density functional theory*

Diplomova prace Jana Hermanna ,,Nonlocal correlation in density functional theory* se
zabyva vlastnostmi a aplikaci metod zaloZenych na nelokalnim funkciondlu hustoty, jehoz
vyvoj trval bezmala 20 let a jehoz prvni obecna formulace byla poprvé opublikovana az
v roce 2004. V poslednich 10-ti letech doslo k velmi intenzivnimu vyvoji novych pfistupt
zalozenych na Rutgers-Chalmers formulaci a sméfujicich k co nejpiesnéjSimu popisu
nekovalentnich interakci v komplexnich molekulovych systémech v rdmci teorie funkcionalu

hustoty (DFT).

Vyznam DFT pro vyzkum v oblasti materidlové chemie je vSeobecné znam. Pro celou fadu
uloh je vSak pouziti standardnich (GGA) funkcionalti velmi problematické a jejich nasazeni
vyzaduje korekci na nelokalni korelani efekty. Predlozena diplomovéa prace pfistupuje
cestou: zavedenim nelokalniho funkcionédlu hustoty. Jeji obtiZznost dokumentuje napiiklad
samotna implementace vdw-DF metody piedstavujici zhruba 6000 tadkti zdrojového kodu

v programovém prostiedi MATLAB, ktera byla jen jednim z dil¢ich cilti celého projektu.

Hlavnim pfinosem prace je navrh nové metody zalozené na vyuziti vdw-DF funkcionalu pro
parametrizaci DFT/CC. Nov¢ vyvinutd metoda byla GspéSné testovana pro popis interakce
molekul s povrchem kiemene a lameldrnimi zeolity a ziskané vysledky jiz byly zaslany do

impaktovaného odborného ¢asopisu (Journal of Chemical Physics).

Zavérem konstatuji, ze Jan Hermann prokazal pfi vypracovani své diplomové prace vynikajici
odborné predpoklady, mimotadné usili a kritické mysleni, které je nezbytnou soucasti kazdé

veédecké prace. Proto doporucuji tuto praci k obhajobé¢ s hodnocenim vyborné.
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