
Abstrakt

Ćılem této práce je určit śılu a p
◦
uvod stabilizace r

◦
uzných typ

◦
u nekovalentńıch inter-

akćı, a to z d
◦
uvodu, že by jejich znalost mohla vést k racionalizaci a hlubš́ımu pochopeńı

vazebńıch motiv
◦
u. Daľśım ćılem je pod́ılet se na vývoji nových nekovalentńıch dataset

◦
u,

které jsou v současné době, v procesu parametrizace a testováńı nových výpočetńıch
metod, nezastupitelné.
V rámci jednotlivých projekt

◦
u byly zkoumány r

◦
uzné vazebńı motivy modelových kom-

plex
◦
u, které představuj́ı obvykle krystalové struktury, struktury z neoptimalizovaných

sken
◦
u nebo lokálńı minima. Referenčńı stabilizačńı energie byly poč́ıtány na ab initio

úrovni (např. CCSD (T)/CBS nebo QCISD(T)/CBS). Následně byla testovaná přesnost
výpočetně méně náročných metod (např. MP2.5, DFT-D nebo SQM metod) v

◦
uči re-

ferenčńı metodě. DFT-SAPT výpočty byly často využ́ıvány za účelem zjǐstěńı povahy
stabilizace komplex

◦
u.

Prvńı část práce se zabývá významem a základńımi vlastnostmi r
◦
uzných typ

◦
u nekova-

lentńıch interakci (např. halogenové vazby, vod́ıkové vazby atd.). Druhá část popisuje
výpočetńı metody, které byly d

◦
uležité v rámci našich studíı. Posledńı část této práce

má za účel poskytnout přehled o části našeho výzkumu, která souviśı s tématem této
disertačńı práce a na niž jsem se pod́ılel během mého doktorského studia.
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