Molekularni elektronika je oblast zkoumajici transportni a transportem indukované
jevy na mozna nejmensich jednotkach elektrickych obvodi - molekulach. V této praci
prozkoumavame vliv jeva elektronové struktury na vodivost a rotaci molekul ve spojich.
Pouzivame teorii funkcionalu hustoty, priblizeni GW a jednoduché analytické modely k
porozumnéni experimentalnim pozorovanim a k varovani pred moznymi nevyhodami pti
adaptaci GW pro vypocty vodivosti ve shlukovém (cluster) formalismu.



