Abstrakt v slovenskom jazyku:

Tato praca sa zaoberd vlastnostami polyanilinu na kremicitej podlozke, konkrétne jeho
adhéznou energiou a spektrami polyanilinu s r6znymi ndbojmi, vypocitanymi metédami
kvantovej chémie. Vypocitané spektra boli porovnané s experimentdlnymi. Na optimaliziciu
komplexného modelu bola pouZzita metéda DFT ®-B97XD s bdzou 3-21G a pre vypocet
vibracnych spektier bola pouZzitd metéda DFT ®-B97XD s bdzou 6-31G(d,p). Pre vypocet
energie bola pouZzitd metéda DFT ®-B97XD sbazou 6-31G*. Zistend adhézna energia
interpolaciou pre nekonecne dlhy retiazok €inila 1,9kcal/mol. Vypocitané Ramanové spektra
boli nafitované na experimentdlne data. Takto zistené spektrum sa v hrubych rysoch
zhodovalo s experimentdlnym, aj ked pri detailnejSom pohlade bolo vidiet' rozdiely
spOsobené nezahrnutim prostredia a interakcii polyanilinovych retiazkov medzi sebou.



