
V této prái jsem stru£n¥ shrnul ab-initio metody výpo£t· atomární a elek-tronové struktury molekul, pevnýh látek a jejih povrh·, obvzlá²t¥ jsem se pakzabýval metodou funkionálu hustoty. Dále jsem zde popsal výpo£etní programFireball, který je na metod¥ funkionálu hustoty zaloºen. S programem Fireballjsem následn¥ provád¥l výpo£ty elektronové struktury krystalikého k°emíku aatomární a elektronové struktury rekonstrukí 2×1, p(2×2) a (4×4) povrhuSi (100). Výsledky t¥hto výpo£t· jsem zde porovnal s jiº publikovanými výpo£-ty a provedenými experimenty. Následn¥ jsem provedl STM simulae na t¥htorekonstrukíh. Výsledky STM simulaí jsem op¥t porovnal s experimentálnímidaty.
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