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1. Zivotopis

1.1. Osobni udaje

Jméno: Alexandr Malijevsky
Rodné pfijmeni: Malijevsky

Datum narozeni: xxxxx 1977

Misto narozeni:  XXXXX

Rodinny stav: XXXXX

Bydliste: XXXXX

1.2, Vzdélani

1991-1995 Gymnazium Korunni (od 1993 Zborovska, dnes Christiana Dopplera)
1995-2000 Mgr., Matematicko-fyzikalni fakulta UK, obor Teoreticka fyzika
2000-2003 PhD., VSCHT Praha, obor Fyzikalni chemie

1.3.  Prabéh praxe

2003-2007 VSCHT Praha — védecky pracovnik
2006-dosud UCHP AVCR — védecky pracovnik
2007-2009 Imperial College London — research associate
2010-2016 VSCHT Praha — odborny asistent

2016-2021 VSCHT Praha — docent II

2021-dosud VSCHT Praha — docent |



2. Pedagogicka ¢innost

2.1. Piehled

Piedmét Rozsah Pocet Druh Zkouseno
(typ studia- magisterské, bakalaiské, doktorské) (hod/tyden)  semestrd (P,C, L) studentll

Fyzikélni chemie I (b) 2 8 Cc >100
Fyzikalni chemie mikrosvéta (b) 2 5 Cc >100
Fyzikalni chemie mikrosvéta (b) 3 1 P 15
Laboratot fyzikalni chemie I (b) 9 7 L >100
Teoreticka chemie (b) 3 1 P 20
Teoreticka chemie (b) 1 1 C 20
Statisticka termodynamika (m) 3 1 P 4
Statisticka termodynamika (m) 1 1 C 4
Statisticka termodynamika, molekulové modelovani a 1 10 C >100
simulace (m)

Statisticka termodynamika, molekulové modelovani a 3 10 P >100
simulace (m)

Matematické metody fyzikalni chemie (m) 2 10 Cc >100
Matematické metody fyzikalni chemie (m) 1 10 P >100
Uvod do moderni teorie fazovych prechodd (m, d) 3 11 P 30
Uvod do moderni teorie fazovych prechodi 3 11 P >100

2.2.  Vedeni studentu

Obh4ajené bakalarskeé prace: 2
Obhajené diplomové prace: 3

Obhajen¢ doktorské dizertacni prace: 3

Lian Wu, Modelling liquid crystalline ordering in anisotropic and inhomogeneous fluids:
From simple models of rod- and disc-like particles to polypeptides, 2013 (Skolitel-specialista)

Martin Laska, A microscopic description of interfacial phenomena on nano-patterned surfaces,
2021 (hlavni $kolitel)

Martin PospiSil, A microscopic approach to phase transitions of fluids in confining geometries,
2021 (hlavni skolitel)

Soucasné doktorské dizertacni prace: 1

Jiti Janek (Skolitel-specialista), Time-reversible predictors in molecular dynamics



2.3.  Autorstvi ucebnich textit a pomiicek, dalsi pedagogické aktivity

Malijevsky A., ,, Teorie kritickych jevii”, skripta, lektorované, VSCHT Praha (2019).

Malijevsky A. a Pokorny P., ,,Privodce matematickymi metodami”, skripta, lektorované, VSCHT
Praha (2017).

Podil na prekladu monografie P. Atkins, J. de Paula ,,Physical Chemistry” do ¢estiny (,,Fyzikalni
chemie”, VSCHT Praha, 2013).

Dalsi pedagogické aktivity: Plisobeni ve zkuSebnich komisich pro statni zavéreéné zkousky
bakalarského, magisterského i doktorského studia VSCHT Praha v oborech fyzikalni chemie.

2.4. Inovacni p¥inos pro pedagogickou prdaci

Zavedeni nového predmétu ,,Uvod do moderni teorie fazovych prechodii® pro studenty
magisterského a doktorského studia, (2011-dosud).

Spoluzavedeni nového predmétu ,,Matematické metody pro fyzikalni chemii* pro studenty
magisterského studia, (2013-dosud).

Spoluzavedeni nového predmétu ,,Statistickd termodynamika, molekulové modelovani a simulace
pro studenty magisterského studia, (2014-dosud).

Spoluzavedeni nového pfedmétu ,,Fyzikalni chemie mikrosvéta“ (cvi¢eni) pro studenty
bakalaiského studia, (2012-dosud).

Inovace cvi€eni z pfedmétu Fyzikalni chemie I pro studenty bakalaiského studia vyuZitim
matematického softwaru Maple, (2013-dosud).

2.5.  Pedagogicky projekt

Co se ty¢e mych pedagogickych pland, rad bych v prvé fad€ rozvijel mnou pfedndsSené a
garantované predmeéty, a to timto zptsobem:

e V pfedmétu ,,Matematické metody pro fyzikalni chemii jsem jiZ v lofiském roce (2021)
vyuzil video-pfednédsek nato¢enych v dob¢ pteruSeni standardni formy vyuky v dasledku
pandemie, a to tak, ze studentim byl pfed kazdou prednaskou zaslan odkaz na video, které
mohli zhlédnout, a na pfednasku se tak ¢astecné pfipravit. Tuto moznost vyuzila fada
studentti tak, Ze si pfipravila dotazy, at’ uz se tykajicich né¢jaké nejasnosti ¢i motivovanych
z4jmem a zadosti o rozsitujici diskusi néjaké problematiky. Mam za to, Ze se tento novy
prvek vneseny do tohoto kurzu osvédcil a rad bych jej nadale rozvijel. Pfedpokladam, ze
nekteré video-prednasky lehce modifikuji a ptipadné jesteé doplnim novymi tématy.
Ukazalo se také, ze vzhledem k tomu, Ze studenti byli standardné na prednasky teoreticky
1épe piipraveni, zbyvalo vice ¢asu na pocitani konkrétnich ptikladi, které jsem si musel
pfipravit ve vyrazné€ vét§im mnoZzstvi nez drive. Planuji, Ze bych na jejich zékladé¢ pro tento
kurz piipravil v blizké budoucnosti (spoleéne s Dr. Pavlem Pokornym z Ustavu
matematiky) skripta s detailné feSenymi piiklady, ktera by byla ,,praktickym* doplikem k
nasim dfiveé publikovanym skriptim ,,Privodce matematickymi metodami®.



Nadale se chci vénovat prednaskam ze statistické termodynamiky, které jsou pribézné
modifikovany v zajmu vyvazenosti mezi objemem informaci a jejich pfistupnosti (bran je
ohled na konkrétni ro¢nik posluchacii). Moji snahou je to, aby se mikroskopicky, t;.
molekularné orientovany popis makroskopickych systém stal alesponi pro absolventy
Ustavu fyzikalni chemie rovnopravnou alternativou k fenomenologickému piistupu
klasické termodynamiky. Na piisti rok planujeme pro kurz ,,Statistickad termodynamika,
molekulové modelovani a simulace* spolecné s prof. Kolafou pfipravu skript, kterd by co
mozna nejjedodussim zptisobem pokryla jak zékladni partie ze statistické termodynamiky,
tak jeji vyuziti pro molekularn€ orientované pseudoexperimenty, jejichz popularita neustale
roste.

Déle se chci vénovat popularizaci teorie fazovych prechodu, coz je problematika, ktera je
mému odbornému zaméteni patrné nejblizsi. Chtél bych proto zpiistupnit sviij predmét
,,Uvod do moderni teorie fazovych piechodti® §ir§imu spektru studentd, a to tak, Ze bych se
v budoucnu vedle zakladnich model (jako je napt. Isingtiv model) vénoval ve vétsi mife |
popisu fazového chovani komplikovanéjsich, ale realisti¢téjSich systémi (napt. koloidnich
a polymernich roztokt) a dale se vénoval kromé popisu rovnovaznych jeva také
dynamikou fazovych piechodu, coz je stale jesté vyvijejici se obor s perspektivou
zajimavych aplikaci. Chci aktualizovat kratka videa, ktera zptistupiiuji tvod do netrivialni
problematiky fazovych prechodi a kritickych jevl a postupné je rozSifovat aZ na Groven
svého soucasného vyzkumu.

Za nedilnou soucast své pedagogické aktivity povazuji vedeni studentti na urovni
bakalaiského, magisterského a doktorského studia. Mym cilem neni nabirat co nejvetsi
mnozstvi studentdl, ale udrzovat si mensi skupinu (momentalné¢ mam dva studenty
magisterského studia), které se budu schopen intenzivné vénovat. Samoziejmosti jsou pak
nejen pravidelné a Casté konzultace, ale téz specialni seminafe, jejichz cilem je upevnit a
rozsitit znalosti studentl a ,,postdoci* v pokrocilé problematice teorie nehomogennich
kapalin, povrchovych fazovych ptrechodi a teorie funkcionélu hustoty.



3. Védecka aktivita

3.1.  Piehled védecko-vyzkumnych a inovacnich aktivit

Pichled publika¢nich aktivit, ucasti na konferencich, grantovych projektech, udélenych patentech a
technické realizacni ¢innosti

WOS h-index: 19

Aktivi Z toho ve Suma
tivita Pocet Stové 2
svétovém SC IE/SIRS
jazyce
Védecké prace v impaktovanych ¢asopisech evidovanych v
L databazi Web of Science (W0S) 63 63 739 224.8
5 Védecké prace v Casopisech evidovanych v databazi Scopus,
' které nejsou uvedené v databazi Web of Science
3. Védecké prace v dalSich ¢asopisech s recenznim fizenim - -
4. Kapitoly v monografiich, monografie* -
5 Clanky v ¢asopisech bez recenzniho Fizeni, &lanky ve i )
' sbornicich
CELKEM 1-5 63 63 739 -
Aktivita Pocet
6. Osobné piednesené prednasky v zahranici a na mezinarodnich konferencich 22
7. Spoluautorstvi ostatnich prednasek a posterti na mezinarodnich konferencich 28
8. Osobné prednesené prednasky na narodnich konferencich -
9. Spoluautorstvi ostatnich pfednasek a posterd na narodnich konferencich -
CELKEM 6 -9 50
10. Odpovédny fesitel zahrani¢nich grantti a projektt -
11. Odpovédny fesitel domacich grantl a projektt 7
12. Spolufesitel® zahrani¢nich grantt a projektl -
13. Spolufesitel domacich grantti a projektt 2
CELKEM 10 - 13 9

2 Suma citaci bez autocitaci dle piislusné databaze (pro WoS s nastavenim All Databases)

3 Posledni znamy IF resp. SJIR ¢asopisu

4 Pro SC se uvadi suma citaci bez autocitaci dle WoS s nastavenim All Databases

5 Spolutesitel je osoba, ktera je spolupfijemci grantu zodpovédna za odbornou &4st projektu.



Aktivita Pocet

14, Udé¢lené evropské nebo mezinarodni patenty (EPO, WIPO), patenty USA a Japonska -
15 Udelené ceské nebo jiné narodni patenty, které jsou vyuzivany na zakladé platné licencni )
' smlouvy
16 Udeélené ceské nebo jiné narodni patenty, které jsou vyuzivany jen vlastnikem patentu, nebo )
' nejsou vyuzivany
17. Autorstvi realizovaného komplexniho technického dila s udanym spolecenskym piinosem -
18. Poloprovozy, ovétené technologie -
19. Uzitné a prumyslové vzory, prototypy, funkéni vzorky, software -
CELKEM 14 - 19 -
3.2.  Védecké prace v impaktovanych asopisech evidovanych v databazi Web of Science

ResearcherID: F-8672-2013

1. A. Malijevsky, G. Jackson. A perspective on the interfacial properties of nanoscopic liquid

drops. Journal of Physics: Condensed Matter 24, 464, (2012). DOI:10.1088/0953-
8984/24/46/464121; IF 2.333; pocet citaci (bez autocitaci) 73.

. J. G. Sampayo, A. Malijjevsky, E. A. Miiller, E. de Miguel, G. Jackson. Communications:

Evidence for the role of fluctuations in the thermodynamics of nanoscale drops and the
implications in computations of the surface tension. The Journal of Chemical Physics 132,
141, (2010). DOI:10.1063/1.3376612; IF 3.488; pocet citaci (bez autocitaci) 64.

. A. Malijevsky. Does surface roughness amplify wetting? The Journal of Chemical Physics

141, 184, (2014). DOI: 10.1063/1.4901128; IF 3.488; pocet citaci (bez autocitaci) 34.

. A. Maljjevsky, P. Bryk, S. Sokolowski. Density functional approach for inhomogeneous

star polymer fluids. Physical Review E 72, 032, (2005).
DOI:10.1103/PhysReVE.72.032801; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 33.

. A. Malijevsky, S. B. Yuste, A. Santos. Low-temperature and high-temperature

approximations for penetrable-sphere fluids: Comparison with Monte Carlo simulations
and integral equation theories. Physical Review E 76, 021, (2007).
DOI:10.1103/PhysReVE.76.021504; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 26.

. A. Malijevsky, S. B. Yuste, A. Santos. How "sticky" are short-range square-well fluids?

The Journal of Chemical Physics 125, 074, (2006). DOI:10.1063/1.2244549; IF 3.488;
pocet citaci (bez autocitaci) 24.

. A. Santos, A. Malijevsky. Radial distribution function of penetrable sphere fluids to the

second order in density. Physical Review E 75, 021, (2007).
DOI:10.1103/PhysReVvE.75.021201; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 23.

. A. Malijevsky, A. Santos. Structure of penetrable-rod fluids: Exact properties and

comparison between Monte Carlo simulations and two analytic theories. The Journal of
Chemical Physics 124, 074, (2006). DOI:10.1063/1.2166385; IF 3.488; pocet citaci (bez
autocitaci) 22.




9. M. Svoboda, A. Malijevsky, M. Lisal. Wetting properties of molecularly rough surfaces.
The Journal of Chemical Physics 143, 104, (2015). DOI:10.1063/1.4930084; IF 3.488;
pocet citaci (bez autocitaci) 22.

10. P. Bryk, W. Rzysko, A. Malijevsky, S. Sokolowski. Capillary condensation in pores with
rough walls: A density functional approach. Journal of Colloid and Interface Science 313,
041, (2007). DOI: 10.1016/j.jcis.2007.03.077; IF 8.128; pocet citaci (bez autocitaci) 20.

11. R. Fantoni, A. Giacometti, A. Malijevsky, A. Santos. Penetrable-square-well fluids:
Analytical study and Monte Carlo simulations. The Journal of Chemical Physics 131, 124,
(2009). DOI:10.1063/1.3236515; IF 3.488; pocet citaci (bez autocitaci) 19.

12. A. Malijevsky, G. Jackson, S. Varga. Many-fluid Onsager density functional theories for
orientational ordering in mixtures of anisotropic hard-body fluids. The Journal of Chemical
Physics 129, 144, (2008). DOI:10.1063/1.2982501; IF 3.488; pocet citaci (bez autocitaci)
19.

13. A. Malijevsky, A. O. Parry. Critical Point Wedge Filling. Physical Review Letters 110,
166, (2013). DOI:10.1103/PhysRevLett.110.166101; IF 9.161; pocet citaci (bez autocitaci)
19.

14. A. Malijevsky, F. Karlicky, R. Kalus, A. Malijevsky. Third virial coefficients of argon from
first principles. The Journal of Physical Chemistry C 111, 15565, (2007).
DOI:10.1021/jp071939a; IF 4.126; pocet citaci (bez autocitaci) 19.

15. A. Malijevsky. Fundamental measure theory in cylindrical geometry. The Journal of
Chemical Physics 126, 134, (2007). DOI:10.1063/1.2713106; IF 3.488; pocet citaci (bez
autocitaci) 18.

16. L. Wu, A. Malijevsky, G. Jackson, E. A. Miiller, C. Avendano. Orientational ordering and
phase behaviour of binary mixtures of hard spheres and hard spherocylinders. The Journal
of Chemical Physics 143, 044, (2015). DOI:10.1063/1.4923291; IF 3.488; pocet citaci (bez
autocitaci) 18.

17.R. Fantoni, A. Giacometti, A. Malijevsky, A. Santos. A numerical test of a high-
penetrability approximation for the one-dimensional penetrable-square-well model. The
Journal of Chemical Physics 133, 024, (2010). DOI:10.1063/1.3455330; IF 3.488; pocet
citaci (bez autocitaci) 16.

18. A. Malijevsky, A. Malijevsky. Monte Carlo simulations of thermodynamic properties of
argon, krypton and xenon in liquid and gas state using new ab initio pair potentials.
Molecular Physics 101, 3335, (2003). DOI:10.1080/00268970310001638808; IF 1.962;
pocet citaci (bez autocitaci) 16.

19. R. Fantoni, A. Malijevsky, A. Santos, A. Giacometti. The penetrable square-well model:
extensive versus non-extensive phases. Molecular Physics 109, 2723, (2011).
DOI:10.1080/00268976.2011.597357; IF 1.962; pocet citaci (bez autocitaci) 15.

20. A. Malijevsky. Alternative fundamental measure theory for additive hard sphere mixtures.
The Journal of Chemical Physics 125, 194, (2006). DOI:10.1063/1.2393242; IF 3.488;
pocet citaci (bez autocitaci) 14.

21. R. Fantoni, A. Malijevsky, A. Santos, A. Giacometti. Phase diagram of the penetrable-
square-well model. Europhysics Letters 93, 26002, (2011). DOI:10.1209/0295-
5075/93/26002; IF 1.947; pocet citaci (bez autocitaci) 14.

22. A. Malijevsky, A. O. Parry. Filling transitions in acute and open wedges. Physical Review
E 91, 052, (2015). DOI:10.1103/PhysRevE.91.052401; IF 2.529; pocet citaci (bez
autocitaci) 13.

23. A.J. Archer, A. Malijevsky. Crystallization of soft matter under confinement at interfaces
and in wedges. Journal of Physics: Condensed Matter 28, 244, (2016). DOI:10.1088/0953-
8984/28/24/244017; IF 2.333; pocet citaci (bez autocitaci) 13.



24. A. Malijevsky, A. J. Archer. Sedimentation of a two-dimensional colloidal mixture
exhibiting liquid-liquid and gas-liquid phase separation: A dynamical density functional
theory study. The Journal of Chemical Physics 139, 144, (2013). DOI:10.1063/1.4823768;
IF 3.488; pocet citaci (bez autocitaci) 13.

25. A. Malijevsky, S. B. Yuste, A. Santos, M. L. de Haro. Multicomponent fluid of hard
spheres near a wall. Physical Review E 75, 061, (2007).
DOI:10.1103/PhysReVE.75.061201; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 12.

26. A. Malijevsky, S. Varga. Phase behaviour of parallel hard rods in confinement: an Onsager
theory study. Journal of Physics: Condensed Matter 22, 175, (2010). DOI:10.1088/0953-
8984/22/17/175002; IF 2.333; pocet citaci (bez autocitaci) 11.

27. A. Malijevsky. Does adsorption in a single nanogroove exhibit hysteresis? The Journal of
Chemical Physics 137, 214, (2012). DOI:10.1063/1.4769257; IF 3.488; pocet citaci (bez
autocitaci) 10.

28. A. Malijevsky, M. Lisal. Density functional study of chemical reaction equilibrium for
dimerization reactions in slit and cylindrical nanopores. The Journal of Chemical Physics
130, 164, (2009). DOI:10.1063/1.3125925; IF 3.488; pocet citaci (bez autocitaci) 10.

29. A. Malijevsky, A. O. Parry. Density functional study of complete, first-order and critical
wedge filling transitions. Journal of Physics: Condensed Matter 25, 305, (2013).
DOI:10.1088/0953-8984/25/30/305005; IF 2.333; pocet citaci (bez autocitaci) 9.

30. A. Malijjevsky, A. Malijevsky, S. B. Yuste, A. Santos, M. L. de Haro. Structure of ternary
additive hard-sphere fluid mixtures. Physical Review E 66, 061, (2002).
DOI:10.1103/PhysReVE.66.061203; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 9.

31. A. Malijjevsky, A. O. Parry. Bridging transitions for spheres and cylinders. Physical Review
E 92, 022, (2015). DOI:10.1103/PhysReVvE.92.022407; IF 2.529; pocet citaci (bez
autocitaci) 8.

32. L. Wu, A. Malijevsky, C. Avendano, E. A. Miiller, G. Jackson. Demixing, surface
nematization, and competing adsorption in binary mixtures of hard rods and hard spheres
under confinement. The Journal of Chemical Physics 148, 164, (2018).
DOI:10.1063/1.5020002; IF 3.488; pocet citaci (bez autocitaci) 8.

33. A. Malijjevsky, O. Pizio, A. Patrykiejew, S. Sokolowski. Phase behavior of symmetric
binary mixtures with partially miscible components in spherical pores. Density functional
approach. Journal of Molecular Liquids 112, 81, (2004). DOI: 10.1016/S0167-
7322(03)00278-2; IF 6.165; pocet citaci (bez autocitaci) 8.

34. A. Nold, A. Malijevsky, S. Kalliadasis. Wetting on a spherical wall: Influence of liquid-gas
interfacial properties. Physical Review E 84, 021, (2011).
DOI:10.1103/PhysRevE.84.021603; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 7.

35. A. J. Archer, A. Malijevsky. On the interplay between sedimentation and phase separation
phenomena in two-dimensional colloidal fluids. Molecular Physics 109, 1087, (2011).
DOI:10.1080/00268976.2010.544267; IF 1.962; pocet citaci (bez autocitaci) 7.

36. A. Malijevsky, S. Sokolowski, T. Zientarski. Structure and phase behavior of Widom-
Rowlinson model calculated from a nonuniform Ornstein-Zernike equation. The Journal of
Chemical Physics 125, 114, (2006). DOI:10.1063/1.2357146; IF 3.488; pocet citaci (bez
autocitaci) 7.

37. A. Malijevsky. Filling and wetting transitions at grooved substrates. Journal of Physics:
Condensed Matter 25, 445, (2013). DOI:10.1088/0953-8984/25/44/445006; IF 2.333; pocet
citaci (bez autocitaci) 6.

38. A. Malijjevsky, A. O. Parry. Modified Kelvin Equations for Capillary Condensation in
Narrow and Wide Grooves. Physical Review Letters 120, 135, (2018).
DOI:10.1103/PhysRevLett.120.135701; IF 9.161; pocet citaci (bez autocitaci) 6.
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39. A. Malijevsky, S. Sokolowski. Monte Carlo study of Widom-Rowlinson interface. The
Journal of Chemical Physics 126, 106, (2007). DOI: 10.1063/1.2710251; IF 3.488; pocet
citaci (bez autocitaci) 6.

40. A. Malijjevsky, A. O. Parry. Condensation and evaporation transitions in deep capillary
grooves. Journal of Physics: Condensed Matter 26, 355, (2014). DOI:10.1088/0953-
8984/26/35/355003; IF 2.333; pocet citaci (bez autocitaci) 5.

41. A. O. Parry, A. Malijevsky, C. Rascon. Capillary Contact Angle in a Completely Wet
Groove. Physical Review Letters 113, 146, (2014). DOI:10.1103/PhysRevLett.113.146101;
IF 9.161; pocet citaci (bez autocitaci) 5.

42. A. Malijevsky. Effective interactions between a pair of nanoparticles. Molecular Physics
113, 1170, (2015). DOI:10.1080/00268976.2015.1015640; IF 1.962; pocet citaci (bez
autocitaci) 5.

43. A. Santos, A. Malijevsky. Radial distribution function of penetrable sphere fluids to the
second order in density. Physical Review E 75, 049, (2007).
DOI:10.1103/PhysReVE.75.049901; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 5.

44. M. Pospisil, M. Laska, A. Malijevsky. Symmetry-breaking morphological transitions at
chemically nanopatterned walls. Physical Review E 100, 062, (2020).
DOI:10.1103/PhysReVvE.100.062802; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 3.

45. A. Nold, A. Malijevsky, S. Kalliadasis. Critical assessment of effective interfacial
potentials based on a density functional theory for wetting phenomena on curved
substrates. European Physical Journal: Special Topics 197, 185, (2011).
DOI:10.1140/epjst/e2011-01456-5; IF 2.707; pocet citaci (bez autocitaci) 3.

46. A. Malijevsky, S. Labik, A. Malijevsky. Computer simulation of chemical potentials of
ternary hard-sphere fluid mixtures. Physical Chemistry Chemical Physics 6, 1742, (2004).
DOI:10.1039/b315353c; IF 3.676; pocet citaci (bez autocitaci) 3.

47. A. O. Parry, A. Malijevsky. Crossover scaling of apparent first-order wetting in two-
dimensional systems with short-ranged forces. Physical Review E 93, 062, (2016).
DOI:10.1103/PhysRevE.93.062802; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 3.

48. A. Malijjevsky, A. O. Parry, M. Pospisil. Scaling behavior of thin films on chemically
heterogeneous walls. Physical Review E 96, 032, (2017).
DOI:10.1103/PhysRevE.96.032801; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 2.

49. A. Malijevsky. Geometry-induced interface pinning at completely wet walls. Physical
Review E 99, 040, (2019). DOI:10.1103/PhysReVE.99.040801; IF 2.529; pocet citaci (bez
autocitaci) 2.

50. A. Malijevsky, A. O. Parry, M. Pospisil. Edge contact angle and modified Kelvin equation
for condensation in open pores. Physical Review E 96, 020, (2017).
DOI:10.1103/PhysReVE.96.020801; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 1.

51. A. Malijevsky, A. O. Parry, M. Pospisil. Bridging of liquid drops at chemically structured
walls. Physical Review E 99, 042, (2019). DOI:10.1103/PhysRevE.99.042804; IF 2.529;
pocet citaci (bez autocitaci) 1.

52. M. Pospisil, M. Laska, A. O. Parry, A. Malijevsky. Scaling of wetting and prewetting
transitions on nanopatterned walls. Physical Review E 100, 032, (2019). DOI:
10.1103/PhysRevE.100.032801; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 1.

53. M. Laska, A. O. Parry, A. Malijevsky. Three-Phase Fluid Coexistence in Heterogenous
Slits. Physical Review Letters 124, 115, (2013). DOI:10.1103/PhysRevLett.124.115701; IF
9.161; pocet citaci (bez autocitaci) 1.

54. A. Malijevsky. Phase transitions of fluids in heterogeneous pores. Condensed Matter
Physics 19, 13604, (2016). DOI:10.5488/CMP.19.13604; IF 1.128; pocet citaci (bez
autocitaci) 1.
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55. A. Malijevsky. Complete wetting near an edge of a rectangular-shaped substrate. Journal of
Physics: Condensed Matter 26, 315, (2014). DOI: 10.1088/0953-8984/26/31/315002; IF
2.333; pocet citaci (bez autocitaci) 1.

56. A. Malijevsky. Continuous condensation in nanogrooves. Physical Review E 97, 052,
(2018). DOI:10.1103/PhysRevE.97.052804; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 1.

57. A. Malijevsky, A. O. Parry. Edge Contact Angle, Capillary Condensation, and Meniscus
Depinning. Physical Review Letters 127, 115, (2021).
DOI:10.1103/PhysRevLett.127.115703; IF 9.161; pocet citaci (bez autocitaci) 0.

58. M. Laska, A. O. Parry, A. Malijevsky. Breaking Cassie's Law for Condensation in a
Nanopatterned Slit. Physical Review Letters 126, 125, (2021). DOI:
10.1103/PhysRevLett.126.125701; IF 9.161; pocet citaci (bez autocitaci) 0.

59. A. Malijevsky. Filling, depinning, unbinding: Three adsorption regimes for nanocorrugated
substrates. Physical Review E 102, 012, (2020). DOI:10.1103/PhysRevE.102.012804; IF
2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 0.

60. A. Malijevsky. Height of a liquid drop on a wetting stripe. Physical Review E 102, 052,
(2020). DOI:10.1103/PhysRevE.102.052802; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci) 0.

61. A. Malijevsky, A. O. Parry. Influence of intermolecular forces at critical-point wedge
filling. Physical Review E 93, 040, (2016). DOI:10.1103/PhysRevE.93.040801; IF 2.529;
pocet citaci (bez autocitaci) 0.

62. L. Wu, A. Malijevsky, G. Jackson, E. A. Miiller, C. Avendano. Orientational ordering and
phase behaviour of binary mixtures of hard spheres and hard spherocylinders. The Journal
of Chemical Physics 143, 189, (2015). DOI: 10.1063/1.4935131; IF 3.488; pocet citaci (bez
autocitaci) 0.

63. A. Malijevsky. Microscopic density functional theory for dendrimers. Physical Review E
80, 042, (2009). DOI:10.1103/PhysReVvE.80.042801; IF 2.529; pocet citaci (bez autocitaci)
0.

3.3.  Védecké prace Vv ¢asopisech evidovanych v databadzi Scopus, které nejsou uvedené v
databazi Web of Science

Nejsou uvadeny.
3.4. Védecké prace v ostatnich Casopisech s recenznim rizenim

Al. Malijevsky, Z. Kluiber, J. Obdrzalek, An. Malijevsky, Monte Carlo, stavové rovnice a tuhé koule,
Pokroky matematiky, fyziky a astronomie 40, 88 (1995).

3.5.  Kapitoly v monografiich, monografie

Nejsou uvadény.

3.6.  Cldnky v Zasopisech bez recenzniho Fizeni, ¢linky ve sbornicich

Nejsou uvadeny.
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3.7.  Osobné piednesené piedndsky v zahranii a na mezindrodnich konferencich®

1. “Monte Carlo Simulation of Hard Spheres Ternary Mixtures”, A. Malijevsky, S. Labik, 53.

Meeting of chemical society, Banska Bystrica, Slovakia (2001).

2. “Chemical potentials of compon ents of ternary mixtures using the SP-MC method”, A.
Malijevsky, S. Labik, 6th Liblice Conference on the Statistical Mechanics of Liquids,
Spindleriv Mlyn, Czech Rep. (2002).

3. “Applications of a classical density functional theory for nanoconfined fluids”, A.
Malijevsky, 2004, Universidad de Extremadura, Badajoz, Spain, (2004).

4. “The penetrable-sphere model: A fluid of ghost particles”, A. Malijevsky, A. Santos,
Workshp I: Driven Many particle systems - Hopping Particles, Granular Media, and
Colloidal Systems Dresden, (2004).

5. “Density functional theory for star polymers”, A. Malijevsky, P.Bryk, S. Sokolowski,
Maria Curie-Sklodowska University, Lublin, Poland (2005).

6. “Density functional theory for soft fluid models”, A. Malijevsky, S. Sokolowski,
Universidad de Extremadura, Badajoz, Spain, (2006).

7. “Monte Carlo study of Widom-Rowlinson interface”, A. Malijevsky, S. Sokolowski,
Imperial College London, London, UK (2007).

8. “Geometrically oriented approaches in density functional theory”, A. Malijevsky,
Veszprem University, Veszprem, Hungary (2007).

9. “Structure and surface tension of microscopic liquid droplets”, A. Malijevsky, G. Jackson,
Molecular systems engineering workshop, Imperial College London, London, UK (2007).

10. “A density functional study of interfacial properties of spherical fluid interfaces”, A.
Malijevsky, G. Jackson, 7th Liquid Matter Conference, Lund, Sweden, (2008).

11. “Many-fluid Onsager density functional theories for orientational ordering in mixtures of
anisotropic hard-body fluids”, A. Malijevsky, S. Varga, G. Jackson, Imperial College
London, London, UK (2008).

12. “Effect of confinement on phase behaviour of paralle hard cylinders”, A. Malijevsky, S.
Varga, Imperial College London, London, UK (2009).

13. “Density functional theory for dendrimers and their wetting properties”, A. Malijevsky,
Summer school on interfacial phenomena, Loughborough, UK (2009). Zvana prednaska.

14. “Statistical mechanics of a thin film on a solid substrate”, A. Nold, A. Pereira, A.
Malijevsky, S. Kalliadasis, 8th Euromech. Fluid Mechanics Conference, Bad Reichenhall
Germany. (2010).

15. “Surface phase transitions: Beyond a planar symmetry”, A. Malijevsky, Bayreuth,
Germany (2011).

® Mezi oficidlnimi jazyky konference nebyl uveden jazyk &esky nebo slovensky.

i)
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16. “Wedge filling: A novel way to observe critical surface phenomena”, A. Malijevsky, A. O.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

3.8.

3.9.

3.10.

Parry, Workshop Smart and Green Interfaces, Prague, Czech Rep. (2013).

“Density functional sudy of complete, first-order nd critical wedge filling transitions”, A.
Malijevsky, A. O. Parry, Loughborough, UK (2013).

“Microscopic approach to interfacial pheomena at structured surfaces”, A. Malijevsky, A.
O. Parry, 9" Liblice Conference on the Statistical Mechanics of Liquids, Se¢, Czech. Rep.
(2014).

“In between of wetting and capillary condensation”, A. Malijevsky, Stuttgart, Germany
(2016).

“Does surface nano-roughness promote wetting?”’, EMN meeting on droplets, San
Sebastian, Spain (2016). Zvana ptrednaska.

“Wetting phenomena at structured surfaces: The role of microscopic forces”, A.
Malijevsky, 111 CONIN workshop, Lviv, Ukraine (2019). Zvana plenarni ptednaska.

“Capillary condensation and depinning transitions in open slits”, A. Malijevsky, A. O.
Parry, Global summit on condensed matter, Valencia, Spain (2021). Zvana piednaska.

Osobné pirednesené predndSky na narodnich konferencich
Nejsou uvadény.

Odpovédny iesSitel zahrani¢nich grantii a projektii

Nejsou uvadény.

Odpovédny iesitel domdcich grantit a projektii

“Theoretical and pseudoexperimental description of fundamental molecular systems.”
203/06/P432. Poskytovatel: GACR. Piijemce: VSCHT Praha. Obdobi feseni projektu:
1.1.2006—31.12.2008.

“A controlling of diffusion processes in pores with varying permeability.” GA 13-09914S.

Poskytovatel: GACR. Ptijemce: UCHP AV CR. Spoluptijemce VSCHT Praha. Obdobi
feSeni projektu: 1.2.2013—31.12.2016.

“Studijné materialy (skripta) pro predmét Matematické metody pro fyzikalni chemii
(403045).” C_VSCHT_2015_068. Poskytovatel: VSCHT Praha. Obdobi feSeni projektu:
1.1.2015—31.12.2015. Interni grant PIGA.

“Uéebni text pro piedmét Uvod do moderni teorie fazovych pfechodi.”
C_VSCHT_2016_035. Poskytovatel: VSCHT Praha. Obdobi feseni projektu: 1.1.2016—
31.12.2016. Interni grant PIGA.

“Geometrically and chemically heterogeneous wall: From statics to dynamics.” GA 17-
25100S. Poskytovatel: GACR. Piijemce: UCHP AV CR. Obdobi feSeni projektu:
1.1.2017—31.12.2019.
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3.11.

3.12.

“Skripta: Multimedialni kurz fazovych piechodt a kritickych jevl
C1_VSCHT _2018_048. Poskytovatel: VSCHT Praha. Obdobi fe$eni projektu: 1.1.2018—
31.12.2018. Interni grant PIGA.

“Interfacial and critical phenomena of simple and complex fluids under nano-structured
confinement.” GA 20-14547S. Poskytovatel: GACR. Ptijemce: UCHP AV CR. Obdobi
feSeni projektu: 1.4.2020—31.12.2022.

Spoluiesitel zahranicnich grantit a projekti
Neni uvadéno.

Spoluiesitel domdcich grantii a projektit

“Hiererchical approach to the study of solid-fluid equilibria in complex systems: theory,
simulation and experiment.” GA 16-122918S. Poskytovatel: GACR. Piijemce: Univerzita
Karlova. Spolupiijemce VSCHT Praha. Obdobi feSeni projektu: 1.1.2016—31.12.2018.

“Capacitive deionization: Insights from molecular modelling.“ GA 21-27338S.

Poskytovatel: GACR. Piijemce: UCHP AV CR. Spolupiijemce VSCHT Praha. Obdobi
feSeni projektu: 1.4.2021—30.3.2024.

15



4. Technicka a realizaéni ¢innost

4.1.

4.2.

4.3.

4.4,

4.5.

4.6.

4.7.

Udélené evropské nebo mezindrodni patenty (EPO, WIPO), patenty USA a Japonska
Nejsou uvadeny.

Udélené Ceské nebo jiné ndarodni patenty, které jsou vyuZivany na zdkladé platné
licenéni smlouvy

Nejsou uvadeény.

Udélené Ceské nebo jiné ndarodni patenty, které jsou vyuZivany jen vlastnikem patentu,
nebo nejsou vyuZivany

Nejsou uvadény.

Autorstvi realizovaného komplexniho technického dila s udanym spolecenskym
prinosem

Neni uvadeéno.

Poloprovozy, ovéiené technologie

Nejsou uvadény.

Uzitné a prumyslové vzory, prototypy, funkcni vzorky, software
Nejsou uvadény.

Expertizni ¢innost

Neni uvadéna.

5. Organizacni a odborné-spoleCenska ¢innost S oborem souvisejici

5.1.

5.2.

5.3.

5.4.

Clenstvi a funkce v mezindrodnich a ndrodnich odbornych spolecnostech

Neni uvadéno.

Clenstvi v odbornych komisich a poradnich orgdnech

1. Clen oborové rady Molekularni chemické fyzika a senzorika, FCHI, 2014-2021

2. Vykonny piedseda oborové rady Molekularni chemicka fyzika a senzorika, FCHI,
2021-dosud

3. Clen oborové rady Méfeni a zpracovani signalii v chemii, FCHI, 2018-dosud

Clenstvi a funkce v redakénich raddch odbornych Easopisii

Neni uvadéno.

Clenstvi a funkce v organizacnich vyborech konferenci

Neni uvadéno.
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5.5.  Clenstvi a funkce v oborovych raddch grantovych agentur

Neni uvadéno.

5.6.  Ocenéni vyzkumné a vyvojové prdce

Neni uvadéno.

6. Zahranic¢ni spoluprace a pobyty v zahranici

6.1. Zahranicni spoluprace

Prof. Andrew O. Parry, Imperial College London, Velka Britanie
Prof. Andrew Archer, Loughborough University, Velka Britanie

Prof. Stefan Sokolowski, Maria Curie-Sklodowska University, Polsko
Dr. Carlos Rascon, University Calos III de Madrid, Spanélsko

Prof. Orest Pizio, National Autonomos University of Mexico, Mexiko
Prof. George Jackson, Imperial College London, Velka Britanie

Prof. Serafim Kaliadasis, Imperial College London, Velké Britanie
Dr. Szabolcs Varga, University of Pannonia, Mad’arsko

Prof. Andrés Santos, Universidad de Extremadura, Spanélsko

6.2. Pobyty v zahranici

Universidad de Extremadura, Spanélsko, 2004 (2 mésice)

Maria Curie-Sklodowska University, Polsko, 2005 (2 mésice)
Universidad de Extremadura, Spanélsko, 2005 (3 mésice)

Maria Curie-Sklodowska University, Polsko, 2006 (1 mésic)
Imperial College London, Velka Britanie, 2007-2009 (30 mésici)
Imperial College London, Velka Britanie, 2011 (2 mésice)
Imperial College London, Velka Britanie, 2012 (3 mésice)
Imperial College London, Velka Britanie, 2013 (2 mésice)

7. Nejvyznamnéjsi tvirci aktivity

7.1. Statisticko-mechanicky popis fazovych a kritickych jevii na nanostrukturovanych
povrSich

Béhem poslednich dvou dekad se ukazalo, ze tekutiny adsorbované na povrsich pevnych latek,
které jsou strukturované na molekularni Grovni (tedy systémy, které maji zasadni relevanci pro
vyvoj modernich nanotechnologickych obord, jako je napt. nanofluidika), vykazuji celou fadu
povrchovych fazovych pfechodu, které odhaluji dramaticky vliv jemné struktury povrchil na jejich
smacivych vlastnostech. Popis téchto geometrii indukovanych fazovych a kritickych jevi je
netrividlni z fady diivodi (nemaji Zadnou analogii v objemovych systémech vykazujicich zndmé
typy fazovych piechodt; kritické chovani je obvykle neuniverzalni, tj. zavisi mj. 1 na povaze
mikroskopickych interakci, které je tak tteba do popisu zahrnout; vykazuji silné fluktuacni jevy na
rozhrani dvou fazi, atd). Teoreticky popis téchto systémui s pomoci statisticko-mechanickych
pfistupi na rtiznych skalach tvofi hlavni napli mé védecké prace. Mym hlavnim cilem je propojeni
viceskalovych ptistupti k pochopeni fundamentalnich zékonitosti téchto jevi, specialné pak
zavislosti fazovych piechodl na geometrii prostiedi. Sem spada i vysvétleni tzv. skrytych symetrii,
tj. pro¢ nékteré zdanlive zcela rozdilné geometrie vykazuji totozné povrchové jevy, ato i
kvantitativné. Tyto otdzky — navzdory svému fundamentalnimu i aplikaénimu vyznamu —
ptredstavuji v teorii fazovych ptechodt stale velkou vyzvu.
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7.2. Teoreticky popis struktury a fazového chovani systému v nanoskopicky omezém
prostredi

S vyzkumem popsanym v pfedchozim odstavci souvisi t€z popis fazového chovani modelovych
systémd, které jsou (v nékterém sméru) omezeny vnéjSimi st€énami na extrémné malé rozméry. I

Vv tomto piipadé zkoumam vliv heterogenity stén, at’ uz geometrické ¢i chemické, na vysledné
fazové chovani uvéznéné tekutiny. V tomto ptipad¢ je zahrnuti mikroskopickych aspekta systému,
jako je napf. vliv vylou¢eného objemu a s tim souvisejici kratkodosahové korelace mezi ¢asticemi,
zcela zasadni. Opét se ukazuje, ze vlivem heterogenity stén mohou tyto systémy dramatickym
zpusobem ménit charakter (napfiklad ¥ad) fazového chovani tekutiny nebo mohou vykazovat zcela
nové typy fazovych prechodi, které nemaji u modelt pfedpokladajicich homogenni strukturu stén
zadnou analogii.

7.3. Dynamika nehomogennich systému

PtestoZze mym hlavnim vyzkumnym z4jmem je popis rovnovaznych systémi, zabyvam se téz
popisem ¢asového vyvoje systému, které jsou z rovnovazného stavu vychyleny. Relaxaci takovych
systémi do rovnovéahy popisuji na mikroskopické Grovni s pomoci teprve neddvno navrzené a stale
se vyvijejici dynamické teorie funkcionalu hustoty kombinujici klasickou teorii funkcionalu
hustoty s Langevinovou dynamikou. Tyto studie pak dopliiuji popis fazového chovani studovaného
modelu o zptisob mechanismu, ktery dany fazovy prechod tidi, coz umoznuje interpretaci
pozorovanych jevil na molekularni Grovni.

7.4. Vyvoj software pro numerické reSeni klasické teorie funkcionalu hustoty

Pro mikroskopicky popis nehomogennich systému se ukazuje jako velmi efektivni klasicka
(statisticko-mechanicka) teorie funkcionalu hustoty, ktera je zaloZena na variaénim principu
minimalizujicim volnou energii. Tuto minimalizaci je tfeba pii aplikaci sofistikovanych modernich
aproximaci realizovat numericky. Pro nehomogenni systémy, kde se jednoc¢asticova hustota méni
ve vice nez v jednom sméru, bylo tfeba navrhnout a implementovat metody, které efektivné popis
takovych systémi v ramci teorie funkcionalu hustoty umoziuji. Tyto vysledky jsem publikoval

Vv roce 2013 (pro ptipad transla¢né invariantnich systémi) a v roce 2015 (pro piipad axialné
symetrickych systémit), pti¢emz implementaci téchto metod jsem proved| v jazyku Fortran. Tyto
algoritmy oteviely dvefe pro mikroskopicky vyzkum nanostrukturovanych systémui a umoznily
predikci fazovych prechodu, které do t€ doby nebyly zndmé. | S pomoci mych studenti a postdokti
jsou tyto algoritmy dale rozSifovany a zefektiviiovany.

7.5. Zavedeni novych predmétii a tvorba studijnich pomicek

Béhem svého piisobeni na VSCHT Praha jsem se téZ snazil o roz§ifovani a popularizovani metod
statistické mechaniky a teorie fazovych ptechodit mezi studenty. K tomu mi vyznamnou mérou
pomohly tfi pedagogické projekty PIGA, které mi umoznily tvorbu studijnich pomtcek pro nové
predméty Matematické metody pro fyzikalni chemii a Uvod do moderni teorie fazovych piechodil.
Sem spada i pfedmét Statistickd termodynamika, molekulové modelovani a simulace, pro néjz

Vv nejblizsi dobé chystame spole¢né s prof. Kolafou ptipravu skript. V zajmu popularizace teorie
nehomogennich systému jsem téZ napsal (v Cestin¢) pedagogicky orientovany ¢lanek, ktery
popisuje a vysvétluje zakladni fenomenologii tohoto oboru a zmiiuje nékteré metody umoziujici
jejich popis; tento ¢lanek je volné ke stazeni na serveru arXiv.
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