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Abstrakt: Výzkum a vývoj jednomolekulových obvodů jsou zajímavé z funda-
mentálního hlediska a potenciálně mohou mít velký dopad na oblasti elektroniky,
katalýzy nebo organických elektrických článků. V této práci představím svůj pří-
spěvek k tématu molekulárních spojů, založený na teorii a simulacích. Kapitola
1 začíná základním přehledem fundamentálních pojmů v problematice elektro-
nické struktury molekul a molekulární elektroniky. Počínaje jednoduchými mo-
dely, představím hlavní principy, jimiž se řídí průchod elektronů molekulárními
strukturami, jako jsou prostorové omezení a kvantování hladin energie, tunelo-
vání skrze potenciálovou bariéru, nebo transmisi přes jednoduchou energetickou
hladinu. Dále uvedu základy teorie elektronové struktury a metod využívajících
Greenovy funkce. Zde nastíněné koncepce a metody modelování tvoří teoretické
pozadí dále prezentované práce. Stručně také oddiskutuji několik široce používa-
ných experimentálních technik pro studium molekulárních obvodů.

Kapitoly 2 a 3 popisují chování jednotlivých dosud neprostudovaných molekul,
adsorbovaných na kovovém podkladu. Za použití teorie a simulací a ve spolupráci
s experimentátory studujeme elektronické vlastnosti molekulárních systémů. Za-
býval jsem se konkrétně dvěma systémy. Prvním je molekula typu donor-most-
akceptor, studovaná na povrchu Pt. Testujeme zachování donorově-akceptorových
vlastností molekuly při adsorpci na vysoce reaktivním substrátu. Druhá studie se
zabývá třídou molekul zvaných karbeny. Studujeme geometrii a adsorpční vlast-
nosti nových karbenových molekul na povrchu Au. Kapitola 4 slouží jako spojnice
mezi naukou o molekulách na površích a molekulární elektronikou. Navrhujeme
v ní novou bipodální molekulární platformu, která je mechanicky robustní, neboť
tvoří dvě kovalentní vazby s povrchem zlata. Tuto molekulu pak kontaktujeme
seshora hrotem (rastrujícího mikroskopu) a studujeme vlastnosti elektronového
transportu. Tato naše studie poskytuje vodítko k návrhu obdobných molekulár-
ních platforem na zlatě.

Konečně kapitola 5 se zaměřuje na vodivost a antiaromaticitu. Aromaticita je
klíčovým chemickým pojmem v popisu stability konjugovaných molekul, které
hrají ústřední roli v molekulární elektronice. Pro antiaromatické sloučeniny byly
před dlouhou dobou předpovězeny pozoruhodné vlastnosti týkající se jejich vodi-
vosti, avšak nebyly dosud otestovány. Naše práce, uskutečněná v úzké spolupráci
s partnery provádějícími syntézu a experiment, byla první studií vodivosti sku-
tečně antiaromatických molekul. Výpočty prozrazují původ zvýšené vodivosti. V
následujícím článku jsme ve zobecnění předchozí práce poukázali na vztah mezi
(anti)aromaticitou, molekulární konektivitou a kvantovou interferencí.
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