Vypocet presnych adsorpcnych energii molekul na povrchoch je nelahka dloha, pretoZze metddy s
dostatocnou presnostou su prili$ vypoctovo naro¢né na to, aby sa mohli aplikovat na tieto systémy.
Tedrie vnorenia predstavuju prirodzené riesenie tohto problému: zameranie vypo¢tov na malu oblast
a zahrnutie efektov prostredia. V tejto diplomovej praci sa skima metéda vnorenia a odozva mnoho-
elektronovych systémov na adsorbovanu necistotu. Na tento ucel sa pouzivaju dva pristupy: tesnd
vdzba a ab initio. V tesnej vazbe Studujeme formalizmus Greenovych funkcii a ziskavame explicitné
vyrazy pre Greenove funkcie réznych jedno- a dvojrozmernych modelov. Pomocou tohto formalizmu
Studujeme kvalitativne lokalnu hustotu stavov a adsorpcné energie. V druhej Casti tejto prace su
pouzité moderné metddy ab initio na Studium konvergencie schémy subtraktivheho vnorenia pre
adsorpcné energie malych systémov s uzavretou valenénou vrstvou na dvojrozmernom graféne a
hexagonalnom nitride boritom. U¢innost a pouZitelhost schémy je posudzovand pre neén a fluorovodik
ako adsorbaty. Zistili sme, Ze skimana metdda vnorenia funguje lepSie pre nedn v porovnani s
fluorovodikom, ¢o mozno vysvetlit pouZitou parovou disperznou korekciou.



