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Abstrakt

Je dobfe znamo, Ze techniky hrotové rastrovaci mikroskopie umoznuji zobrazeni
molekularnich struktur na povrsich pevnych latek. Tyto techniky, vybavené
funkcionalizovanymi hroty, prokazali moZnost dosazeni submolekularniho rozliseni.
Nicméné interpretace plvodu tohoto prostorového rozliseni je stale predmétem diskuze.

Tato teze zkouma plivod kontrastu v mezi molekulami, které se ¢asto objevuji na snimcich
rastrovaci mikroskopie s vysokym prostorovym rozliSenim. Potvrzuje se, Ze sedlové body
potencialniho energetického povrchu jsou pivodem bocnich ohybU rastrovaci sondy, které
jsou na snimcich detekovdny jako ostré hrany ptripominajici intermolekuldrni vazby. Tato
situace mUZe nastat mezi nekovalentné vazanymi atomy v dlsledku jejich blizkosti. Tudiz
nemohou byt interpretovany jako pfimé zobrazeni slabych intermolekularnich vazeb.

Tato prdce také popisuje teoreticky postup umoznujici pfimé pozorovani anizotropniho
rozloZzeni naboje na atomech, jako jsou o-diry, pomoci Kelvinovy sondy silového mikroskopu
se spravné funkcionalizovanym hrotem. Simulace provadéné za pouZiti modelu vyvinutého
vyslovné pro tento projekt prokazuji, Ze snimky ziskané experimentalné mohou odrazet jak
elektrostatiku hrotu, tak i vzorku.

Dale byla v praci charakterizovana izomerace organokovovych fetizk(, fizena napétim
vyvolanym interakci se substratem, na kterém retizky lezi. Za timto Ucelem byly provedeny
teoretické ab-initio simulacemi na bazi molekularni dynamiky teorie funkcionalu hustoty,
které objasnily klicové aspekty experimentalné pozorovaného reakéniho procesu.



