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Slovni vyjadfeni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Prace se zabyva teoretickym studiem systemu Cu-Ce02(l 11), ktere se studuji na nasem pracovisti
experimentalne a vyuzivaji se jako modelove katalyzatory. V teto oblasti bylo dosazeno mnoho
originalnich experimentalnich vysledku. Systemem Cu a Cu(lll)/CeO2(lll) jsme se zacali
zabyvat jako prvnf a v soucasne dobe nas nasleduje jedno pracoviste v USA a v Nemecku.
Pochopeni interakce oxidu ceru s Cu je zasadni pro pochopeni mechanizmu rustu a vlastnosti
epitaxnfch vrstev Ce02(Hl)/Cu(lll). Experimentalni metody sice pfinesly fadu informaci,
v prubehu studia se ale ukazala nutnost doplnit je teoretickymi vypocty. Toho ukolu se ujala slecna
Szabova ve spolupraci se svym konzialtantem Dr. Fabrisem. Pfedlozena prace ukazuje, ze se ukolu
zhostila v^borne.
Slecna Szabova jiz behem pfipravy prace pfednesla vramci seminafu nekolik velmi peknych
pfednasek., ktere ukazaly, ze prace postupuje velmi svizne a pfinasi nove poznatky. Prace je
zamefena na dva problemy — interakce atomu Cu s povrchem oxidu ceru a interakce vrstvy oxidu
s povrchem Cu. Pouzita DFT-U metoda potvrdila experimentalne podepfeny pfedpoklad, ze ad-
atomy Cu redukuji oxid ceru na povrchu. Podobne na rozrani se s objemovym krystalem Cu je
oxid redukovan. Tim se ^vafeji aktivni katalyticka centra typu Ce +. Vypocty hustot stavu a
jejich projekci na jednotlive atomy rozhrani pfedstavuji' originalni a doposud nepublikovane
vysledky. Totez plati i o vypoctech pfenosu naboje mezi interagujfcimi ionty. Prace pfedsta\oije
nezb^a a velmi solidni zaklad pro dalsi studium interakci molekul, napr. metanolu se systemy
CeO2-Cu; ktere jiz studujeme experimentalne.
Pfedpokladame, ze ^ysledky budou publikovany formou dvou publikaci. V soucasne dobe je jeden
rukopis obsahujici ^sledky prace pfipravovan k zaslani do casopisu Surface Science a druhy
rukopis zacnerne pfipravovat v nejblizsi budoucnosti.
Prace je psana v anglickem jazyce, velmi pfehledne a srozumitelne. Slecna Szabova projevila
velkou davku samostatnosti; dokazala vyborne komunikovat jak s konzultantem tak vedoucim
prace. Pfestoze resem prace a vypocty vyzadovaly cetne cesty do Terstu, vseho se zhostila
efektivne a pfitom s klidem a pfehledem, ktery bychom ocekavali u mnohem zkusenejsich
pracovniku.
Praci hodnotim jako velmi uspesnou, splriujici vsechny pozadavky kladene na diplomovou praci.
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