Abstrakt

Ciel'om diplomovej prace je kvantovo-chemicky vysetrit nekovaletne: vodikovo viazané komplexy
fenyacetylénu s roznymi molekulami ako napr: voda, amoniak, metanol, metylamin, borantrimetylamin.
Hlavne vysvetlit metylom indukovanu zmenu Struktirneho motivu. V prvej kapitole

su bliZsie popisané vlastnosti fenylacetylénu, hlavne jeho rozmanitost’ z hl'adiska moznych
vazbovych motivov v roznych komplexoch. Druha kapitola pojednava o experimentalnom pozadi
prace, cituje pouZzité spektralne metddy. Popisuje interpretaciu experimentalne pozorovanych
spektier. V tretej kapitole je vysvetlend metodoldgia hl'adania lok&lnych minim na povrchu
potenciélnej energie. Predstaveny je koncept prechodu od interakénej energie ku volnej Gibbsovej
energii. Kapitola obsahuje podrobny popis niektorych pouzitych metdd, napr.: DFT-SAPT.
Z&vereCna kapitola prezentuje ziskané vysledky a interpretuje prepojenie medzi experimentalnymi a
teoretickymi vysledkami, ¢o vedie k lepSiemu pochopeniu experimentélne pozorovanych
skutoCnosti.



