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Slovni vyjadieni, komenti¥e a pfipominky oponenta:

Diplomova prace Lucie Szabové je zaméiena na teoretické studium struktury a elektronovych
vlastnosti systému Cu/CeQ,. Tento materidl méd perspektivni vyuZiti v katalyze. Hlavnim
vysledkem teoretické studie je poznatek, Ze za pfitomnosti mé&di na povrchu CeO, dochazi
k redukei cerovych iontd. Tato redukce mé velky vyznam pro katalyticke reakce na zminéném
povrchu a piinasi tak nové poznatky i pro technologické aplikace.

V tGivodu prace autorka prokdzala velmi dobrou orientaci v dané problematice a jasné nastinila
probliém, ktery bude fesit a diskutuje moZnosti postupu. V kapitole v&nované metod€ DFT a jejimu
daldfmu rozvoji zhodnotila jeji uplatnéni a je zfejmé, Ze se velmi dobfe orientuje i v metodach
v¥podtu elektronovych stavil a je si védoma hranic jejich moZnosti.

V dalgich kapitolach pak aplikuje teoretické metody na konkrétni problém - studium vlivu
ptitomnosti mé&di na povrchu CeOx(111), ktery rozdélila na tfi samostatné ¢asti. V prvém piipadé
studuje objemové vlastnosti ceria a povrchu CeOx(111), k tomu nezavisle objemovy Cu a povrch
Cu(111). V tomto piipadé jde o testovani parametrG modelu, vhodnosti metody DFT a relaxace
atom@ na povrchu. Pro dobry popis elektronové struktury Ce je tfeba pouZit rozsifenou metodu
DET-U. Dalg problém, ktery autorka fesi je vliv pfitomnosti adatomu na povrchu CeO,(111).
Diskutuje réizné adsorpéni polohy z hlediska energetického i piHpadné relaxace povrchovych
atomtl. Zajimavy je také presun ndboje a magnetické vlastnosti systému.

V poslednim fe$eném problému se autorka v€nuje spojeni vrstev Cu(111)/Ce0,. Jde o dosti
sloZity problém napojeni vrstev dvou odlidnych povrchi. I zde autorka dostava kvalitativné jiné
vysledku pii pouZiti prosté DFT a spinové polarizované DFT+U metody. Ukazuje se, Ze vypocet
elektronové struktury v téchto materidlech je citlivou zdleZitosti a je tfeba mu vénovat patfi¢nou
pozornost.

Shrneme-li zavéry, které z predloZené prace vyplyvaji, je zfejmé, Ze spoltend elektronova
struktura je velmi citlivd na uZitou metodu a teoreticky model. Pii kontaktu ceria s atomy Cu
dochézi k redukei Ce* na iont Ce™, coZ je pro katalytické reakce velmi dileZité.

PfedloZend prace svym obsahem i zpracovdnim je na vysoké Urovni. Autorka v ni prokéazala
Siroké znalosti v dané problematice i schopnost jejich kritického zhodnoceni a to jak na poli teorie,
tak i experimentu, &i pfipadné aplikace. Doséhla origindlnich vysledkd, které také dokézala
zhodnotit a vysvétlit. Teoretické vysledky jsou cennym pfinosem v problematice katalyzy.

Préci hodnotim jako isp&$nou, kterd splifuje viechny pozadavky kladené na diplomovou préci a
doporuéuji ji ohodnotit znAmkou vybornou.

P¥ipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

1. Jestlize je vypodet elektronové struktury pro dané materialy tak citlivy na zvolenou metodu
yypodtu, co nam dav jistotu, Ze uvedené vysledky odpovidaji skutetnosti? Je to srovnani
metod, nebo srovnani s experimentem?

2. Nabizi se tady otédzka existence magnetickych momenti, ktere vychézeji jen u piesnéjsi
metody. Vi se o tom vic?

3. Jde o pivodni a zajimavé vysledky, byly, nebo se chystate je publikovat?
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