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Abstrakt: Vyzkum a vyvoj jednomolekulovych obvodu jsou zajimavé z funda-
mentalniho hlediska a potencialné mohou mit velky dopad na oblasti elektroniky,
katalyzy nebo organickych elektrickych ¢lanki. V této praci predstavim svij pii-
spévek k tématu molekuldrnich spoji, zalozeny na teorii a simulacich. Kapitola
1 za¢ind zékladnim prehledem fundamentalnich pojmt v problematice elektro-
nické struktury molekul a molekularni elektroniky. Pocinaje jednoduchymi mo-
dely, predstavim hlavni principy, jimiz se #idi prichod elektroni molekuldrnimi
strukturami, jako jsou prostorové omezeni a kvantovani hladin energie, tunelo-
vani skrze potencidlovou bariéru, nebo transmisi pres jednoduchou energetickou
hladinu. Déle uvedu zaklady teorie elektronové struktury a metod vyuzivajicich
Greenovy funkce. Zde nastinéné koncepce a metody modelovani tvori teoretické
pozadi déle prezentované prace. Strucéné také oddiskutuji nékolik Siroce pouziva-
nych experimentalnich technik pro studium molekuldrnich obvodii.

Kapitoly 2 a 3 popisuji chovani jednotlivych dosud neprostudovanych molekul,
adsorbovanych na kovovém podkladu. Za pouziti teorie a simulaci a ve spolupraci
s experimentatory studujeme elektronické vlastnosti molekularnich systémi. Za-
byval jsem se konkrétné dvéma systémy. Prvnim je molekula typu donor-most-
akceptor, studovana na povrchu Pt. Testujeme zachovani donorové-akceptorovych
vlastnosti molekuly pti adsorpci na vysoce reaktivnim substratu. Druha studie se
zabyva tiidou molekul zvanych karbeny. Studujeme geometrii a adsorpéni vlast-
nosti novych karbenovych molekul na povrchu Au. Kapitola 4 slouzi jako spojnice
mezi naukou o molekulach na povrsich a molekularni elektronikou. Navrhujeme
v ni novou bipodalni molekularni platformu, ktera je mechanicky robustni, nebot
tvori dvé kovalentni vazby s povrchem zlata. Tuto molekulu pak kontaktujeme
seshora hrotem (rastrujictho mikroskopu) a studujeme vlastnosti elektronového
transportu. Tato nase studie poskytuje voditko k navrhu obdobnych molekulér-
nich platforem na zlaté.

Konecné kapitola 5 se zaméfuje na vodivost a antiaromaticitu. Aromaticita je
klicovym chemickym pojmem v popisu stability konjugovanych molekul, které
hraji tistfedni roli v molekuldrni elektronice. Pro antiaromatické slouc¢eniny byly
pred dlouhou dobou predpovézeny pozoruhodné vlastnosti tykajici se jejich vodi-
vosti, avSsak nebyly dosud otestovany. Nase prace, uskutecnénd v tzké spolupraci
s partnery provadéjicimi syntézu a experiment, byla prvni studii vodivosti sku-
teéné antiaromatickych molekul. Vypocty prozrazuji ptivod zvysené vodivosti. V
nasledujicim c¢lanku jsme ve zobecnéni predchozi prace poukézali na vztah mezi
(anti)aromaticitou, molekularni konektivitou a kvantovou interferenci.
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