
”Ab initio” studium rozhraní Cu-Ce-O

Abstrakt: Předložená práce zkoumá prostřednictvím metody DFT+U 
strukturální a elektronické vlastnosti modelového systému Cu/CeO2, 
důležitého pro heterogenní katalýzu. Zejména je zkoumána interakce mezi 
měděnými nanočásticemi na površích CeO2.
Systémy jsou modelované pomocí rozhraní Cu(111)/CeO2(111) a adsorpce 
měděného atomu na povrchu CeO2.
V práci je ukázáno, že v přítomnosti mědi ať už v podobě adatomu, tenké 
vrstvy nebo tlusté vrstvy dochází v důsledku přenosu náboje z kovu do 
oxidu k redukci cerových iontů.
Redukce oxidů ceru hraje při katalýze významnou roli, proto z předpovědi 
redukce očekáváme, že Cu/CeO2 systémy budou mít důležité aplikace v 
katalytických technologiích.




