V této praci jsem struc¢né shrnul ab-initio metody vypocti atomérni a elek-
tronové struktury molekul, pevnych latek a jejich povrchi, obvzlasté jsem se pak
zabyval metodou funkcionalu hustoty. Dale jsem zde popsal vypocetni program
Fireball, ktery je na metodé funkcionalu hustoty zalozen. S programem Fireball
jsem nasledné provadél vypocty elektronové struktury krystalického kifemiku a
atomarni a elektronové struktury rekonstrukei 2x 1, p(2x2) a c¢(4 x4) povrchu
Si (100). Vysledky téchto vypocti jsem zde porovnal s jiz publikovanymi vypoc-
ty a provedenymi experimenty. Nasledné jsem provedl STM simulace na téchto
rekonstrukecich. Vysledky STM simulaci jsem opét porovnal s experimentalnimi
daty.



