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na ktorych zaklade bola posudena spdsobilost’ uskutociiovat’ habilitacné konanie a konanie na
vymenuvanie za profesora podl'a § 83 ods. 12 zédkona
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pracovisko, kde sa SP bude
uskutocnovat).
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Studijny odbor (¢islo a ndzov
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4.1.21. teoreticka a poc€itacova chémia

Predseda pracovnej skupiny:

prof. RNDr. Miroslav Urban, DrSc.

Pracovna skupina (ndzov):

12: Chémia, chemicka technologia a biotechnoldgie

Zmena sa tyka kritéria: (Vyberie sa prislusné kritérium a zhodnoti sa jeho zmena, ako napr.
kritérium KHKV-AS5. Nezmenené kritéria sa neuvadzaju.)

KHKV Al-A4 | Bez zmeny
Pévodny garant
meno, priezvisko | Stanislav Biskupi¢ | tituly | prof. Ing. DrSc.
Navrhovany garant
meno, priezvisko Anton Gatial | tituly [ prof. Ing. DrSc.

KHKV
A5

rok narodenia

1953 (pred 31. augustom)

funkcné miesto v odbore

fyzikéalna chémia (profesor)

habilitacia v odbore

fyzikéalna chémia

rok | 1997

inauguracia v odbore

fyzikalna chémia

rok | 2011

prac. uvdzok

100%

Spolugarant* bez zmeny

meno, priezvisko

Martin Breza

| tituly | Doc. Ing. CSc.

rok narodenia

1955 (pred 31. augustom)

funkcné miesto v odbore

teoreticka a pocitacova chémia

habilitacia v odbore chemicka fyzika rok | 1994
inaugurdcia v odbore rok

prac. 1vdizok 100%

Navrhovany spolugarant

meno, priezvisko Luk4$ Buginsky | tituly | Doc. Ing. PhD.

rok narodenia

1981 (pred 31. augustom)

funkcné miesto v odbore

teoreticka a pocitacova chémia

habilitacia v odbore

teoreticka a pocitatova chémia

rok | 2016

inauguracia v odbore

rok

prac. uvdzok

100%

NajvvznamnejSie vysledky garanta

Pocet vystupov 82, z toho evidovanych vo Web of Science celkovo / za poslednych 6 rokov 64/4
Pocet citacii Web of Science 230/57

Pocet projektov ziskanych na financovanie vyskumu 1/1
Pocet pozvanych prednasok na medzinarodnej/narodnej urovni 12/3 za poslednych 6 rokov 9/2

Patenty 2

NajvyznamnejSie publikované vedecké prace, verejne realizované alebo prezentované umelecké diela

a vykony.

1.The molecular structure of 3-methylene-1,4-pentadiene studied by gas-phase electron diffraction and
by vibrational, NMR and ultraviolet spectroscopy

Almenningen A., Gatial A., Grace D.S.B., Hopf H., Klaeboe P., Lehrich F., Nielsen C.J., Powell D.L.,
Traetteberg M.Acta Chem. Scand. A42, (1988) 634

2.Vibrational spectra including matrix isolation and conformations of 1,1,2-trichloro-2,3,3-
trifluorocyclobutane, Gatial A., Klaeboe P., Nielsen C.J., Sablinskas V., Powell D.L., Kondow A.J.,
Incavo J.A.J. Mol. Struct. 295, (1993) 73

3.The Vibrational and NMR Spectra, Conformations and ab initio Calculation of aminomethylene-
propanedinitrile and its N-methyl derivatives, Gatial A., Sklendk S., Milata V., Klaeboe P., Biskupic S.,
Scheller D., Juraskova, J.Structural Chemistry 7, (1996) 17.

4.Nucleophilic Vinylic Substitution (SyV) of Activated Alkoxymethylene Derivatives with 6-




Aminoquinoxaline, Salori J., Milata V., Gatial A., Prénayova N., Lesko J., Cernuchova P., Rappoport Z.,
Thanh G. V., Loupy A., Eur. J. Org. Chem., (2005) 4870.

5. The isomers and conformers of some push-pull enamines studied by vibrational and NMR
spectroscopy and by ab initio calculations, Pigosova J., Gatial A., Milata V., Cernuchova P., Prénayova
N., Liptaj T., Matéejka P. J. Mol. Struct., 744-747, (2005) 315

NajvyznamnejSie publikované vedecké prace verejne realizované alebo prezentované umelecké diela alebo
vykony za poslednych Sest’ rokov.

1.Conformational studies of 3-[(2,2-dimethylhydrazinyl)methylene]-pentane-2,4-dione using vibrational
and NMR spectra, X-ray analysis and ab initio calculations, Gatial A., Herich P., Tarabovad D., Milata
V., Prénayova N. J. Mol. Struct., xxx (2017) 1-10, (accepted 28.12.2016)

2.Isomerizational and conformational study of 3-fluorophenylamino-2-acetyl propenenitrile (FPAAPN)
Gatial A., Dorotikovd S.,Plevova K., Milata V., Pronayovd N., Matejka P.

J. Mol. Struct., 1090, (2015) 112-120

3.Raman and infrared spectra, conformations and ab initio calculations of 3-methoxymethylene-2,4-
pentanedione, Gatial A., Milata M., Prénayova N., Herzog K., Salzer R.

Acta Chimica Slovaka 8, (2015) 203-216

4.Structure and vibrational spectra of copper(ll) 2-pyridylmethanolate tetrahydrate

Gatial A., Mudra M., Moncol J., Dankova M., Lonnecke P., Breza M.

Chemical Papers 68, (2014) 940-94.

5. Isomerizational and conformational study of methyl-2-cyano-3-methoxyacrylate and methyl-2-cyano-
3-aminoacrylate and its N-methyl derivatives, Gatial A., Juhdsova H., Grof M., Kozisek J., Milata V.,
Prénayova N., Matéjka P., J. Mol. Struct., 993, (2011) 232-242

Ukast’ na rieSeni (vedeni) najvyznamnejsich vedeckych projektov alebo umeleckych projektov za poslednych
Sest’ rokov.

Poznanim detailov elektronovej Struktury k interpretacii a predikcii fyzikalno-chemickych viastnosti
latok, VEGA-1/0327/12

Elektronova struktira - prostriedok k pochopeniu chemickych a fyzikalnochemickych viastnosti, VEGA -
1/0679/11 (zdastupca veduceho projektu)

Polyaplikovatelné heterocykly - navrh Struktury, syntéza a vlastnosti, APVV-0038-11

Poznanie elektronovej Struktiry ako cesta k predikcii potencialnych lieciv, APVV-0202-10

Vyvoj a aplikdcia metod na stidium systémov s neobvyklou elektronovou Strukturou, VEGA-1/0127/09

NajvyznamnejSie vysledky nového spolugaranta, doc. Luk4sa Budinského

Pocet vystupov 27, z toho evidovanych vo Web of Science celkovo / za poslednych 6 rokov
27/19

Pocet citacii Web of Science 76/71

Pocet projektov ziskanych na financovanie vyskumu 1/1

Pocet pozvanych prednasok na medzinarodnej tirovni 3, za poslednych 6 rokov 3

NajvyznamnejSie publikované vedecké prace, verejne realizované alebo prezentované umelecké diela

a vykony nového spolugaranta, doc. Lukasa Bucinskeho

1. L. Bucinsky, G.T. Rohde, L. Que, A. Ozarowski, J. Krzystek, M. Breza, J. Telser, HFEPR and
Computational Studies on the Electronic Structure of a High-Spin Oxidoiron(IV) Complex in Solution,
Inorganic Chemistry, 55 (2016) 3933-394.

2. L. Bucinsky, G. Biichel, R. Ponec, P. Rapta, M. Breza, J. Kozisek, M. Gall, S. Biskupi¢, M. Fronc, K.
Schiessl, O. Cuzan, D. Prodius, C. Turta, S. Shova, D. Zajac, V. Arion, On the electronic structure of
mer,trans-[rucl3(1h-indazole) 2(no)], a hypothetical metabolite of the antitumor drug candidate kp1019:
An experimental and dft study, European Journal of Inorganic Chemistry (14) (2013) 2505-251.

3. L. Bucinsky, S. Biskupic, D. Jayatilaka, Picture change error correction of radon atom electron
density, Journal of Chemical Physics 133 (2010) 17412.

4. L. Bucinsky, S. Biskupic, M. Iicin, V. Lukes, V. Laurinc, On relativistic effects in ground state potential
curves of Zn2, Cd2, and Hg2 dimers. a ccsd(t) study, J. Comput. Chem. 30 (2009) 65-74.

5. M. Huddk, D. Jayatilaka, L. PerasSinovd, S. Biskupic, J. KoZisek, L. Bucinsky , X-ray constrained
unrestricted hartree-fock and Douglas-Kroll-Hess wavefunctions, Acta Crystallographica Section A:
Foundations of Crystallography 66 (2010) 78-9

NajvyznamnejSie publikované vedecké prace verejne realizované alebo prezentované umelecké diela alebo
vykony nového spolugaranta, doc. Lukasa Bucinskeho za poslednych Sest’ rokov.

1. L. Bucinsky, D. Jayatilaka, S. Grabowsky, Importance of relativistic effects and electron correlation in
structure factors and electron density of diphenyl mercury and triphenyl bismuth, Journal of Physical
Chemistry A, 120 (2016) 6650-6669.

2. S. Komorovsky, M. Repisky, L. Bucinsky, New quantum number for the many-electron Dirac-Coulomb

2



http://apps.webofknowledge.com/OneClickSearch.do?product=UA&search_mode=OneClickSearch&SID=S1wNLXzziOrC1B2bMlm&field=AU&value=Gatial,%20A&ut=11758934&pos=%7B2%7D&excludeEventConfig=ExcludeIfFromFullRecPage
http://apps.webofknowledge.com/OneClickSearch.do?product=UA&search_mode=OneClickSearch&SID=S1wNLXzziOrC1B2bMlm&field=AU&value=Mudra,%20M&ut=13463687&pos=%7B2%7D&excludeEventConfig=ExcludeIfFromFullRecPage
http://apps.webofknowledge.com/OneClickSearch.do?product=UA&search_mode=OneClickSearch&SID=S1wNLXzziOrC1B2bMlm&field=AU&value=Moncol,%20J&ut=6936740&pos=%7B2%7D&excludeEventConfig=ExcludeIfFromFullRecPage
http://apps.webofknowledge.com/OneClickSearch.do?product=UA&search_mode=OneClickSearch&excludeEventConfig=ExcludeIfFromFullRecPage&SID=S1wNLXzziOrC1B2bMlm&field=AU&value=Dankova,%20M
http://apps.webofknowledge.com/OneClickSearch.do?product=UA&search_mode=OneClickSearch&SID=S1wNLXzziOrC1B2bMlm&field=AU&value=Lonnecke,%20P&ut=7887012&pos=%7B2%7D&excludeEventConfig=ExcludeIfFromFullRecPage
http://apps.webofknowledge.com/OneClickSearch.do?product=UA&search_mode=OneClickSearch&SID=S1wNLXzziOrC1B2bMlm&field=AU&value=Breza,%20M&ut=3986480&pos=%7B2%7D&excludeEventConfig=ExcludeIfFromFullRecPage

Hamiltonian, Physical Review A, 94 (2016) 052104.

3.M. Cazacu, S. Shova, A. Soroceanu, P. Machata, L. Bucinsky, M. Breza, P. Rapta, J. Telser, J.
Krzystek, V. Arion, Charge and Spin States in Schiff Base Metal Complexes with a Disiloxane Unit
Exhibiting a Strong Noninnocent Ligand Character: Synthesis, Structure, Spectroelectrochemistry, and
Theoretical Calculations, Inorganic Chemistry 54 (2015) 5691-5706.

4. S. Dorotikova, J. KozZiskova, M. Malcek, K. Jomova, P. Herich, K. Plevova, K. Briestenska, A.
Chalupkova, J. Mistrikova, V. Milata, D. Dvoranova, L. Bucinsky, Copper(ii) complexes with new
fluoroquinolones: Synthesis, structure, spectroscopic and theoretical study, dna damage, cytotoxicity and
antiviral activity, Journal of Inorganic Biochemistry 150, (2015) 160-173.

5. P. Machata, P. Herich, K. LuSpai, L. Bucinsky, S. Soralovd, M. Breza, J. Kozisek, P. Rapta, Redox
reactions of nickel, copper, and cobalt complexes with “noninnocent” dithiolate ligands: Combined in
situ spectroelectrochemical and theoretical study, Organometallics 33 (2014) 4846-4859.

Utast na rieSeni (vedeni) najvyznamnejsich vedeckych projektov alebo umeleckych projektov nového
spolugaranta, doc. Lukasa Budinskeho za poslednych Sest’ rokov.

VEGA 1/0871/16 Electronic structure exploration with the focus on direct assessment of their chemical
and physical properties (zdastupca zodpovedného rieSitela)

SAIA 2016-10-15-001 Reduction of CO2 to C1 organic species - approaching the edge where experiment
and theory meet (zodpovedny riesitel)

KHKV A6 Bez zmeny

Zavery:

Celkové zhodnotenie zmeny vo
vztahu k plneniu kritéria
vratane odévodnenia
(odovodnenie len v pripade
negativneho stanoviska)

Na zdklade komplexného posidenia plnenia kritérii PS akceptuje/

neakeeptuje navrhnutiu zmenu.

Odovodnenie: (len v pripade neakceptovania)

Néavrh na iniciaciu akreditacie
v zmysle § 83 ods. 12 zakona
0 vysokych skolach

anoflnie

Odporucanie vysokej skole:

Zasadnutie pracovnej skupiny:

Dna:
Pri elektronickom hlasovani uviest’

interval urceny na hlasovanie (od
..do)

Elektronické. hlasovanie od 20.7 do 12.8. 2017

Pocet ¢lenov PS: 13
Zuckastnili sa: 12

Pri elektronickom hlasovani
uviest’ pocty zicastnenych

Prof. RNDr. Miroslav Urban, DrSc.; Prof. Ing. Jaroslav Skvarenina,
CSc.;Prof. Ing. Karol Florian, DrSc.; Prof. Ing. Jozef Gonda, DrSc.; Prof.
Ing. Peter Chrenek, DrSc.; Doc. Ing. Milan Kralik, CSc.; Prof. RNDr.
Jozef Noga, DrSc.; Prof. Ing. Oldfich Pytela, DrSc.; Prof. Ing. Peter
Simko, DrSc.; Doc. Ing. Daniel Tunega,PhD. ; Prof. RNDr. Stefan Toma,
DrSc. ; Dr. Cubomir Benco, PhD.

Vysledok hlasovania za navrh
vyjadrenia PS

Za: 12 Proti: O Zdrzal sa: 0

Podpis predsedu pracovnej
skupiny:

Miroslav Urban, v. r.




