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Nazov pracoviska, na ktorom bol projekt rieSeny
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Nazov a stat zahraniéného pracoviska, ktoré spolupracovalo pri rieSeni
1. Ustav organické chemie a biochemie AV CR, Praha. CR

2. PhysicoChimie des Processus de Combustion et de I’Atmosphére, Université Lille 1
Sciences et Technologies, Cité Scientifique, Bat. C11/C5, 59655 Villeneuve d’Ascq Cedex,
France
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Udelené patenty/podané patentové prihlasky, vynalezy alebo uzitkové vzory, ktoré su
vysledkami projektu

1.
2.
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Najvyznamnejsie publikacie (knihy, élanky, prednasky, spravy a pod.) zhriiujuce
vysledky projektu — uvedte aj publikacie prijaté do tlace
1. 1. Cernusak; J. Federi¢; P. Jungwirth; M. Uhlar: Effects of Micro-hydration in Proton

Transfer from H2S...NO+ Complex to Water: ab initio and Molecular Dynamics Study,
Collection of Czechoslovak Chemical Communications 76, 585-603 (2011).

2. M. Cukovicova; J. Federi¢; |. Cernusak: Alkali Metal Borides MeB (Me = Li, Na, K, Rb, Cs,
Fr). CASPT2 Calculations, International Journal of Quantum Chemistry 111, 3438-3451
(2011).

3. 1. Cernusdak, F. Louis, K. Megiarova, S. Canneaux, J. Federig, Reactivity of iodoalkanes,



Nonequilibrium processes in Plasma, Combustion, and atmosphere (A. M Starik, S. M.
Frolov, Eds.). - Moscow: Torus press, 2012. - ISBN 978-5-94588-121-1. - pp. 3-9.

4. K. Sulkova, J. Federig, F. Louis, L. Cantrel, L. Demovi¢ and | Cernusak, Thermochemistry
of small iodine species, Physica Scripta (prijaté do tlace, 2013)

5. W.-L. Li, A. S. lvanov, J. Federi¢, C. Romanescu, |. Cernusak, A. I. Boldyrev, and L.-S.
Wang, On the way to the highest coordination number in the planar metal-centred aromatic
Ta®©B10- cluster: Evolution of the structures of TaBn- (n = 3-8), J. Chem. Phys. 139, 104312
(2013).

Uplatnenie vysledkov projektu

Projekt mal charakter zakladného vyskumu a preto uplatnenie jeho vysledkov je vo
vedeckych publikaciach, naslednych citaciach a uvedeni niektorych novych vypoctovych
metdd do kurikula magisterského a doktorandského programu. Teoreticka a poéitacova
chémia. Prinosom je aj adekvatne uplatnenie vySkoleného doktoranda v praxi.

CHARAKTERISTIKA VYSLEDKOV

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

V uvedenom suhrne publikacii sme sa zamerali na dva aspekty extrémnych podmienok Zivota
molekul. Prvym je Studium environmentalne délezitych atmosférickych procesov (prace 1, 3,
4), druhym su excitované stavy (prace 2 a 5). Ciele, ktoré sme si stanovili sa podarilo splnit -
aplikovali sme nové vypoctové postupy na objasnenie mechanizmov chemickych reakcii

v prostredi tropo- a stratosféry, objasnenie mechanizmu mikrohydratacie pre idbnové pary, ako
aj na vypocty termokinetickych parametrov reakcii jodu. V oboch pripadoch su experimen-
talne merania velmi naroéné. Vplyv mikrohydratacie sme demonstrovali zavedenim ab initio
molekularnej dynamiky pre procesy s prenosom protonu, kde sme poukazali na extrémne
dolezitu ulohu v kooperacii vodikovych vazieb. Podarilo sa nam upresnit hodnotu zlu¢ova-
cieho tepla molekuly HOI (-69.0 +- 3.7 kJ/mol), ktora je vyznamnym intermediatom v chémii
ozénu. Studium excitovanych stavov vyzadovalo rutinné zvladnutie naroénych multirefe-
renénych pristupov a relativistickych metéd. V praci €. 2 sme po prvy raz komplexne analyzo-
vali obraz pre tzv. "manifold" excitovanych stavov alkali-boridov, ktoré su dblezité pri vyvoji
novych materidlov. Otvorenym cielfom, ktory je pokrocilo rozpracovany, eSte ostava dynamika
ostrefovania modelovych povrchov (napr. Be) atdmami vodika, deutéria a tricia. Zaverom
mozno konstatovat, Ze projekt splnil aj dalSi (vyvolany) ciel - zvladnutie pokroc&ilych metdd
kvantovej chémie (multireferenéna CASSCF/CASPT2, spinorbitalne korekcie, ab initio
molekularna dynamika), ktoré idu nad ramec ich tzv. "black-box" rutinného pouzivania.

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

The collection of publications listed above summarizes two aspects of extremal conditions of
molecule’s lifetime. In the first one (papers 1, 3, 4) there are environmentally important atmo-
spheric processes, in the second one (papers 2 and 5) are excited states. We managed to
fullfil our aims - to apply new computational strategies for elucidation of reaction mechanisms
in tropo- and stratospheric conditions, to describe microhydration of ion-pairs and to calculate
thermo-kinetic parameters for iodine chemistry (not easily amenable to experiment). We have
pinpointed the effect of microhydration in ab initio molecular dynamics studies in H-transfer
processes, where we demostrated crucial role of the cooperativity of hydrogen bonds. We
have refined the heat of formation of HOI molecule (-69.0 +- 3.7 kJ/mol) which is an important
intermediate in ozone chemistry. To study excited states one has manage the demanding
multireference and relativistic methods. In paper 2 we reported (for the first time) the compli-
cated manifold for alkali borides, important precursors for new materials. Still, an open task
and challenge is the semi-finished dynamics of chemi-sputtering of model Be-surface by
hydrogen/deuterium/ tritium atoms. To summarize - we can state that this project fullfilled also
another (secondary) goal - to master well-advanced quantum chemistry methods (multi-

Formular ZK, strana 2/4



reference CASSCF/CASPT2, spin-orbit corrections, ab initio molecular dynamics), going
beyond the framework of the so-called "black-box" routine approach.
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Svojim podpisom potvrdzujem, Ze Udaje uvedené v zaverecnej karte su pravdivé a uplné
a suhlasim s ich zverejnenim.

Zodpovedny riesitel Statutarny zastupca prijemcu
prof. RNDr. lvan Cernusak, DrSc. prof. RNDr. Karol Micieta, PhD.

V Bratislave 27. 09. 2013 V Bratislave 27. 09. 2013

" podpis zodpovedného riesitela podpis Statutarneho zastupcu prijemeu
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