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Posudok na dizerta¢nu pracu RNDr. Roberta Sedlaka

RNDr. Robert Sedldk, posluchd¢ doktorského Studijného programu ,,Modelovani
chemickych vlastnosti nano- a biostruktur na Pfirodovédecké fakulte Univerzity Karlovy
v Prahe, $koliace pracovisko Ustav organické chemie a biochemie AV CR, predlozil
dizertacnu précu:

,JKvantové-chemicka studie nekovalentnich interakci®.

Préca, napisand v angli¢tine, md impozantny rozsah 169 stran a je roz¢lenena do 4
kapitol (Gvod, metddy, projekty, zdvery). Sucastou dizertacie je priloha so siedmymi
vedeckymi  ¢lankami publikovanymi v renomovanych (karentovanych a vysoko-
impaktovych) Casopisoch, kde presli prisnym recenznych procesom. Na troch je doktorand
uvedeny ako prvy autor. Treba ocenit’ aj fakt, ze ku dnu vypracovania tohto posudku mal
autor spolu 15 karentovanych clankov s celkovym poc¢tom citacii 156 a h-indexom 8.
Z formalneho hladiska teda praca splfia, dokonca prekratuje poziadavky prislusnej
odborovej rady.

Velky rozsah prace evokuje drobni poznamku. Doktorand sa zbyto¢ne podrobne
rozpisal v kapitole 2 o metédach na vypoCty nekovalentnych interakcii, text posobi
miestami rozvlacne. Struéne povedané: Menej byva viac. To isté plati aj o prezentacii
jednotlivych projektov. Dal§im nedostatkom prace je anglitina samotna — autor si miestami
zamiena singuldr/plural, pouziva ,slovansky“ slovosled a nespravne anglické terminy
(later/latter, quite/quit, employees/employs), o v niektorych pasazach robi text pomerne
zahadny. Rovnice uvedené pre CBS limitu, (2.1) a (2.2) nie s formalne v poriadku.

Napriek tymto kritickym poznamkam je neodskriepitelné, ze autor preukazal
vynimocne dobru teoreticki erudiciu a vypoctové zruCnosti na modelovanie
nekovalentnych interakcii v Sirokom spektre metdéd a pocitanych systémov, resp.
v domyselnom vybere stiborov ,,benchmarkovych® dat. Potvrdzuje to aj Siroka akceptacia

tychto stiborov v medzinarodnej vedeckej komunite.

Otazky/namety do diskusie:

1. Na str. 37 je tvrdenie, ze: ,,DFT itself is exact (provides the exact solution of the
Schrédinger equation), including long-range correlation dispersion. Nepovazujem to za
celkom spravne. Ako DFT tak aj HF metdda zavadzaju do rieSenie aproximacie, rozdiel
je v tom, ze to robia v roznych §tadiach riesenia Schrodingerovej rovnice. Aky je z tohto

pohl'adu rozdiel medzi DFT a HF?



2. Rutinna korekcia na BSSE pre rigidné systémy A, B a AB je dobre definovana. Ako by
vsSak autor postupoval v pripade, Ze pocas interakcie dochadza ku geometrickej relaxacii

podsystémov?

3. V CT komplexoch je vyznamny prenos naboja, napr. z orbitalov o na o*. V niektorych
anorganickych CT komplexoch (napr. ligand-metal, L-M) mozno pozorovat aj tzv.
spatn dondciu z M na L. Bolo mozné sledovat’ nieco podobné, t.j., spitnti donaciu aj vo

vasich vypoctoch suborov ,,benchmarkovych* dat?

Zaverom konsStatujem, ze doktorand predlozil v dizertacii vel'mi dobré originalne
a publikované vysledky. Spominané formalne chyby nijako neznizuju jej excelentny obsah.
Praca spiiia poziadavky kladené na dizertaénii pracu na Univerzite Karlovej, doktorand
v nej preukdzal schopnost’ a pripravenost’ k samostatnej vedeckej ¢innosti. Odporac¢am ju
preto ako podklad k obhajobe a po spesnej obhajobe udelit’ doktorandovi akademicky titul
Ph.D.
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