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Slovni vyjadf eni, komentafe a pfipominky oponenta:

Diplomova prace Lucie Szabove je zamefena na teoreticke studium struktuiy a elektronovych
vlastnosti systemu Cu/Ce02- Tento material ma perspektivni vyuziti v katalyze. Hlavnim
vysledkem teoreticke studie je poznatek, ze za pfitomnosti medi na povrchu CeOi dochazi
k redukci cerovych iontu. Tato redukce ma velky vyznam pro katalyticke reakce na zminenem
povrchu a prinasi tak nove poznatky i pro technologicke aplikace.

V uvodu prace autorka prokazala velmi dobrou orientaci v dane problematice a jasne nastinila
problem, ktery bude resit a diskutuje moznosti postupu. V kapitole venovane metode DFT a jejimu
dalsimu rozvoji zhodnotila jeji uplatneni a je zfejme, ze se velmi dobfe orientuje i v metodach
vypoctu elektronovych stavu a je si vedoma hranic jejich moznosti.
V dalsich kapitolach pak aplikuje teoreticke metody na konkretni problem - studium vlivu

pfitomnosti medi na povrchu CeO2(l 11), ktery rozdelila na tfi samostatne casti. V prvern pfipade
studuje objemove vlastnosti ceria a povrchu Ce02(l 11), k tomu nezavisle objemoA'y Cu a povrch
Cu(lll). V tomto pfipade jde o testovani parametru modelu, vhodnosti metody DFT a relaxace
atomu na povrchu. Pro dobry popis elektronove struktur}' Ce je treba pou2it rozsifenou metodu
DFT+U. Dalsi problem, ktery autorka fesi je vliv pfitomnosti adatomu na povrchu CeOiClH).
Diskutuje ruzne adsorpcni polohy z hlediska energetickeho i pfipadne relaxace povrchovych
atomu. Zajimavy je take pfesun naboje a magneticke vlastnosti systemu.
V poslednim fesenem problemu se autorka venuje spojeni vrstev Cu(lll)/Ce02. Jde o dosti

slozity problem napojeni vrstev dvou odlisnych povrchu. I zde autorka dostava kvalitativne jine
vysledku pfi pouziti proste DFT a spinove polarizovane DFT+U metody. Ukazuje se, ze vypocet
elektronove struktury v techto materialech je citlivou zalezitosti a je tfeba mu venovat patficnou
pozornost.

Shrneme-li zaven,', ktere z pfedlozene prace vypl^aji, je zfejrne, ze spoctena elektronova
struktura je velmi citliva na uzitou metodu a teoreticky model. Pfi kontaktu ceria s atomy Cu
dochazi k redukci Ce4* na iont Cc3*, coz je pro katalyticke reakce velmi dulezite.

Pfedlozena prace svym obsahem i zpracovanim je na ^soke urovni. Autorka v ni prokazala
siroke znalosti v dane problematice i schopnost jejich kritickeho zhodnoceni a to jaknapoli teorie,
tak i experimentu, ci pfipadne aplikace. Dosahla originalnich vysledku, ktere take dokazala
zhodnotit a vysvetlit. Teoreticke vysledky jsou cennym pfinosem v problematice katalyzy.

Praci hodnotim jako uspesnou, ktera splnuje vsechny pozadavky kladene na diplomovou praci a
doporucuji ji ohodnotit znamkou vybornou.

Pfipadne otazky pri obhajobe a namety do diskuze:

1. Jestlize je vypocet elektronove struktury pro dane rnaterialy tak citlivy na zvolenou metodu
vypoctu, co nam dava jistotu, ze uvedene vysledky odpovidaji skutecnosti? Je to srovnani
metod, nebo srovnani s experimentem?

2. Nabizi se tady otazka existence magnetickych momentu, ktere A'ychazeji jen u pfesnejsi
metody. Vi se o torn vie?

3. Jde o puvodni a zajimave vysledky, byly, nebo se chystate je publikovat?



Praci
3 doporucuji
Q nedoporucuji
uznat jako diplomovou/bakalafskou.

Navrhuji hodnoceni stupnem:
SI vyborne Q velmi dobfe Q dobfe G neprospel/a
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