Abstrakt

Cilem této préce je urcit silu a puvod stabilizace ruznych typu nekovalentnich inter-
akci, a to z duvodu, Ze by jejich znalost mohla vést k racionalizaci a hlubsimu pochopeni
vazebnich motivi. Dalsim cilem je podilet se na vyvoji novych nekovalentnich dataset,
které jsou v soucasné dobé, v procesu parametrizace a testovani novych vypocetnich
metod, nezastupitelné.

V rdmci jednotlivych projektu byly zkoumdny ruzné vazebni motivy modelovych kom-
plext, které predstavuji obvykle krystalové struktury, struktury z neoptimalizovanych
skentt nebo lokdlni minima. Referencni stabilizacni energie byly pocitdny na ab initio
urovni (napi. CCSD (T)/CBS nebo QCISD(T)/CBS). Nésledné byla testovana presnost
vypocetné méné naroénych metod (napr. MP2.5, DFT-D nebo SQM metod) vuci re-
ferenéni metodé. DFT-SAPT vypocty byly casto vyuzivany za tucelem zjisténi povahy
stabilizace komplext.

Prvni ¢dst prace se zabyva vyznamem a zékladnimi vlastnostmi ruznych typu nekova-
lentnich interakci (napf. halogenové vazby, vodikové vazby atd.). Druhd ¢dst popisuje
vypocetni metody, které byly dulezité v rdmci naSich studii. Posledni ¢dst této prace
ma za ucel poskytnout prehled o ¢asti naseho vyzkumu, ktera souvisi s tématem této
disertacni prace a na niz jsem se podilel behem mého doktorského studia.



