Posudek disertacni prace RNDr. Roberta Sedldka
“Quantum-chemical study of the noncovalent interaction”

PredloZena disertacni prace Dr. Sedlaka je vyznamnym ptispévkem ke studiu slabych
nekovalentnich interakci. Vénuje se prevazné doposud méné studovanym typlm inetrakci, jako je
interakce s halogeny (halogenova vazba) ¢&i dvoj-vodikova vazba a podstaté téchto interakci. Navic préace
prispiva k rozsifeni setu dat presnych interakcnich energii (L7 Data Set) a k poznatkiim o moznostech
mnoha kvantové-chemickych metod pfi popisu slabych interakci.

Prace je ¢lenéna do tfi zakladnich usekl. Prvni, relativné rozsahla ¢ast, se vénuje vyznamu a
podstaté nekovalentnich interakci a kritickému zhodnoceni metod vhodnych (nebo nevhodnych) ke
studiu nekovalentnich interakci. Druhy Gsek se vénuje popisu sedmi studovanych projektd, vysledklim a
diskusi. Na zavér jsou struéné uvedeny zakladni zavéry vSech studovanych projektl. V posledni Casti jsou
pfilozeny kopie sedmi publikaci Dr. Sedldka. Kazd4 publikace odpovida jednomu z projektd.

Uvodni ¢&st neobsahuje pfilis mnoho matematickych formulaci (snad s vyjimkou diskuse o
atomovych nébojich), ale vsechna tvrzeni jsou dokladovana odkazem na originaIni préce, coz z této Casti
¢ini celkem uctyhodny prehled a zdroj pouceni pro nasledovniky.

Vybér projektd jasné sleduje moderni trendy ve studiu nekovalentnich interakci. O vodikové
vazbé toho vime uz mnoho, ale zajimava a prekvapiva interakce s halogeny je v soucasné dobé
predmétem badani v mnoha laboratofich (prestoze napf. struktura (I,), s navzajem kolmymi molekulami
je k nalezeni v ué¢ebnicich anorganické chemie uz mnoho let). Podobné je to s vazbou —H...H-.

Sedm publikaci ve vyznamnych svétovych ¢asopisech je jisté Uctyhodny vysledek doktorského
studia, také diky kvalité laboratore, kde Dr. Sedlak pracoval.

Pres svij velky rozsah (ktery ale pfilis nesetfi oponenty) je prace velice peclivé sepsana v dobré
angli¢tiné s minimem preklepl. Namatkové, v ¢eském abstraktu nejsou spravné rozdélena néktera slova
(racionalizaci, modelovych), na str. 15 neni uzaviena zavorka, v Obr. 3.4 jsou ¢arou spojeny hodnoty,
které spolu nesouvisi — bar diagram by byl vhodnéjsi, na str. 145 jsou uvedena procenta dispersniho,
elektrostatického a indukcniho prispévku, kterd v sumé davaji 204% (co tedy ta procenta znamenaji?).

Celkové lze Fici, Ze kandidat predlozil velice kvalitni disertacni praci, kterd jasné prokazuje jeho
schopnosti védecky pracovat, pfindsi velké mnoZstvi novych poznatki a je dokumentovdna 7 kvalitnimi
publikacemi.

Doporucuji proto pfijmout tuto disertaci jako podklad pro dalsi fizeni k udéleni védecké hodnosti
Ph. D.
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