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Nazov pracoviska, na ktorom bol projekt rieSeny

1. Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka fakulta; Katedra fyzikalnej a
teoretickej chémie

2. Univerzita Mateja Bela, Fakulta prirodnych vied, Katedra chémie

3. Slovenska Technicka Univerzita v Bratislave, Materialovotechnologicka fakulta so sidlom
v Trnave, Ustav materialov

Nazov a stat zahrani¢éného pracoviska, ktoré spolupracovalo pri rieSeni

Université de Lille, CNRS, UMR 8522 - PC2A - PhysicoChimie des Processus de
Combustion et de I'Atmosphére, 59000 Lille, France

IFP Energies nouvelles Rond-Point de I'echangeur de Solaize, BP3, 69360 Solaize, France
Experimental Physics Department, CERN, 1211 Geneva, Switzerland

Ustav fyzikalni chemie, VSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6 — Dejvice

Udelené patenty/podané patentové prihlasky, vynalezy alebo uzitkové vzory, ktoré su
vysledkami projektu

Vzhladom na skutocnost, Ze ide o projekt zakladného vyskumu patenty, vynalezy alebo
uzitkové vzory neboli planované.

Najvyznamnejsie publikacie (knihy, élanky, prednasky, spravy a pod.) zhriiujuce
vysledky projektu — uved’te aj publikacie prijaté do tlace

Vysledkom rieSenia projektu je 77 pévodnych prac publikovanych v medzinarodnych
vedeckych Casopisoch indexovanych WOS. Tieto prace ziskali dosial 256 WOS citacii (bez
autocitacii). Tu je vyber 7 reprezentativnych prac publikovanych v Q1 ¢asopisoch s
impaktom 5.0 az 14.6.

1. T. Gould, T. Bu¢ko; J. Chem. Theory Comput. 12, 3603, (2016), 29 citacii

2. T. Gould, S. Lebegue, J.G. Angyan, T. Bu¢ko; J. Chem. Theory Comput. 12, 5920,
(2016), 31 citacii

3. W.E. Taifan, T. Bucko, J. Baltrusaitis; J. Catal. 346, 78, (2017), 28 citacii

4. L.F. Pasteka, Y.L. Hao, A. Borschevsky, V.V. Flambaum, P. Schwerdtfeger; Phys. Rev.
Lett. 122, 160801, (2019), 3 citacie

5. M\W.H. Hoorens, M. Medved, A.D. Laurent, M. Di Donato, S. Fanetti, L. Slappendel, M.
Hilbers, B. Feringa, W.J. Buma, W. Szymanski, Nature Commun. 10, 2390, (2019), 5 citacii
6. H. D. Patel, T. H. Tran, C. J. Sumby, L. F. Pasteka, T. Fallon; J. Am. Chem. Soc. 142,
3680, (2020), 1 citacia

7. J. Rey, C. Bignaud, P. Raybaud, T. Bu¢ko, C. Chizallet; Angew. Chem. Int. Ed. 59,
18938, (2020)
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Uplatnenie vysledkov projektu

Ide o vysledky zakladného vyskumu vlastnosti molekul a ich interakcii potencialne
vyuzitefné najma v materialovej chémii, katalyze a vo vyvoiji lieCiv.

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v slovenskom jazyku
(max. 20 riadkov)

Projekt zastreSoval viacero cielov, realizovanych viacerymi vyskumnymi skupinami, ktorych
spolo¢nym menovatelom vSak bol jeden: vplyv nekovalentnych interakcii a ich presny popis
metddami kvantovej chémie. Suvisiace Ciastkové problémy adresované jednotlivymi
vyskumnymi skupinami (na zaklade ich Specifickej expertizy) vyustili do Sirokého spektra
publikacii v zahrani¢nych karentovanych ¢asopisoch, pri¢om ich celkovy pocet (78) prekrodil
pbévodny plan o 160%. O ich kvalite napoveda takmer 300 citacii (oproti planovanym 70)
evidovanych pocas riedenia projektu. Z prispevku k vyvoju metdd na presny popis
nekovalentnych interakcii, ¢i uz z hfadiska zahrnutia disperznych interakcii, viac€asticovych
efektov (neaditivit), relativistickych efektov, termalnych alebo solvataénych efektov, mézeme
vyzdvihnut prace T. Bucka (UK BA) o vyvoji metdd zahrnutia disperznej energie vo
vypoctoch tuhej fazy (metédy MBD a MBD/FI implementované v programe VASP), M.
Pitoriaka (UK BA) a M. Melicher¢ika (UMB BB) o rozvoji metéd mriezky bazovych funkcii
atdmovych orbitalov, znizujucich naroCnost vypoctov interakénej energie, vypracovanie
protokolu na zahrnutie nekovalentnych interakcii do vypoctu nelinearnych optickych
vlastnosti solvatovanych systémov (M. Medved — UMB BB), alebo implementaciu
efektivnych paralelnych algoritmov do relativistického programového balika DIRAC (M. llias
— UMB BB). Metodicky vyvoj bol uspesne pretaveny do aplikaénych Studii, v ktorych
dominovali vysoko relevantné témy ako adsorpcia (jodovych zlu¢enim, Cs) a katalyza
(zachyt CO2, konverzia 1,3-butadiénu, karbonylacia metanolu, izomerizacie olefinov) na
tuhej faze (zeolity, borofén, Al, Mo, Ce02), nelinéarne optické vliastnosti (p-nitroanilin, uracil)
a vplyv vibraénych efektov (dimér HCN v réznych rozpustadlach, komplexy HCN s malymi
molekulami obsahujucimi halogén) alebo relativistické Studie tazkych kovov (nové materialy
na baze mincovych kovov a organickych substituentov, magnetické momenty délezité pre
NMR spektroskopiu, excitované stavy, laserové chladenie).

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v anglickom jazyku
(max. 20 riadkov)

Project covered several goals, carried out by multiple research groups, yet with a common
central motive: the impact of noncovalent interactions and the possibility to describe them
accurately using the state-of-the art quantum chemistry computational methods. The
resulting subtasks investigated by each research group (based on their individual expertise),
lead to number of high-quality publications (78) that exceeded the plan by 160%, with their
quality justifiable by more 300 citations (70 planned) during the time span of the project.
Among contributions to the methods development, be it accurate calculation of dispersion
interactions; many-body effects (i.e. nonadditivities); relativistic effects; thermal or solvent
effects, several achievements are worth being highlighted: work of T. Bu¢ko (UK BA) on
dispersion interaction inclusion into solid state calculations (MBD and MBD/F| methods
implemented in VASP program package); work of M. Pitonak (UK BA) and M. Melicher¢ik
(UMB BB) on the off-center grids of atomic orbital basis functions, with promise of
computational efficiency increase in noncovalent interaction calculations; elaboration of
computational protocol for noncovalent interactions inclusion in nonlinear optical properties
investigations of solvated systems by M. Medved (UMB BB) or implementation of efficient
parallel algorithms in the relativistic quantum chemistry program package DIRAC by M. llia
(UMB BB). Advances in novel methods and methodologies development were successfully
transfered into applications dominated by highly relevant subjects such as adsorption (iodine
species, Cs), catalysis (CO2 capture, 1,3-butadiene conversion, methanol carbonylation,
olephines isomerization) on the solid state (zeolites, borophene, Al, Mo, Ce02), nonlinear
optical properties (p-nitroaniline, uracil), vibrational effects (HCN dimer in solvents, HCN
complexes with small, halogen-containing molecules) or relativistic studies of heavy
elements (novel materials based on coin metals and organic substituents, magnetic
moments for NMR spectroscopy, excited states, laser cooling).
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