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Slovni vyjadfeni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Vypocty adsorpénich (vazebnych) energii atomt a molekul se hojné vyuZzivaji pfi studiu
katalytickych vlastnosti materiali nebo pro pochopeni pfirodnich procest, jako je
(de)mineralizace. Ziskat vysoce pfesnou hodnotu adsorp¢ni energie je stale velmi obtiZné.

V soucasnosti je mozné dosahnout vysoké pfesnosti v podstaté jen s pouzitim metody vnoreni
(embedding). Pro jeji kvalifikované pouZiti je dileZité porozumét, jak rychle konverguje adsorpéni
energie v zavislosti na velikosti vnofeného klastru, a jak je konvergence ovlivnéna elektronovou
strukturou substrtu. Pro pochopeni této konvergence jsme s panem Hofierkou zvolili dva pfistupy
k feSen{ elektronové struktury, a to model t€sné vazby a ab initio metody. Prvni z nich je v principu
jednoduchy, nicméné ziskani adsorpcni energie je pro néj obtiznéjsi, neZ jsem odhadoval. Proto se
v této Césti prace pan Hofierka zamé¥il hlavné na studium konvergence hustoty stavii pro rizné 1D
a 2D systémy a vliv zapocteni okoli pomoci self-energie na hustotu stavii. Nicméné byl schopen
ziskat vyraz i pro vypocet adsorpcnich energii, které jsou prezentovany na konci teti kapitoly. Z
mého pohledu bylo zajimavé otestovani riznych metod pro pfibliznou self-energii okoli, a také
ukézéni rozdild v hustoté stavii mezi systémem, kde se adsorbovany adatom vaZe vazbou .
podobnou té v substratu a systémem, kde se vaZe silné. Musim dodat, Ze systémt a riiznych cest
testoval pan Hofierka velké mnoZstvi a do vysledné préace se dostala jen ta hlavni Cast.

Ve Ctvrté kapitole jsou prezentovany vysledky pomoci ab initio metod. Pro zapocteni okoli je zde
pouZit jednoduchy model dispersnich korekci, ktery se zda byt docela efektivni. Také v této Casti
projevil pan Hofierka velkou pracovitost, schopnost zvladnout problémy, analyzovat data a
prichédzet s vlastnimi népady.

Diplomové préce je pséna velmi dobrou angli¢tinou a obsahuje jen minimum typografickych chyb,
kvalita graft a ilustraci je téZ velmi dobra. Pro vypocCty v tfeti kapitole napsal pan Hofierka vlastni
programy, pro vypocty ve ¢tvrté pak efektivné vyuzival superpocita¢ Salomon. Jesté dodam,

Ze zimn{ semestr 2018/2019 stravil pan Hofierka v Lovani, kde studoval adsorpci na vrstevnatych

materidlech, tyto vysledky nejsou soucasti diplomové prace.

Na zéavér konstatuji, Ze s praci pana Hofierky jsem byl velmi spokojen, byl schopen samostatné
nastudovat rozsahlé mnoZstvi pdvodni literatury a vyuZit je k ziskani vysledka a jejich vysvétleni.
ObdrZené poznatky ndm pomadhaji pochopit vysledky pro realné systémy a obsah kapitoly 4 je
zakladem pFipravované publikace. Celkové praci doporucuji uznat za diplomovou praci.
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