Tato praca sa zaobera Styrmi zakladnymi aspektami prenosu

nosica naboja: (1) hlbka potencialovej jamy vytvorenej okolo nosica naboja,
ktory je lokalizovany na polymérnom retazci (tzv. polarénovéa vazbova energia).
(2) Rozsah delokalizacie nosica naboja a vplyv stérickych efektov. (3)
Pohyblivost nosica naboja na retazci. (4) Vplyv prenosu nosica naboja na
stabilitu polymérneho retazca. Ako modelovy material boli pouZzité polysilanové
retazce. VSetky vlastnosti boli Studované prostrednictvom teoretickych

metdd kvantovej ché-mie a molekularnej dynamiky, ktoré umoznili sledovat
mechanizmus prenosu na drovni redistriblcie spinovej a elektronovej hustoty,
zmeny vibracnych modov a dynamiky geometrie retazcov. Porovnanie
teoretickych a experimentéalnych vysledkov ukézalo velmi dobr( zhodu vo
vSetkych oblastiach.



