”Ab initio” studium rozhrani Cu-Ce-O

Abstrakt: Predlozend prace zkoumd prostfednictvim metody DFT+U
strukturdlni a elektronické vlastnosti modelového systétmu Cu/CeQO,,
dalezitého pro heterogenni katalyzu. Zejména je zkoumana interakce mezi
médénymi nanocasticemi na povrsich CeO..

Systémy jsou modelované pomoci rozhrani Cu(111)/CeO,(111) a adsorpce
médéného atomu na povrchu CeO,.

V préci je ukdzano, Ze v pfitomnosti médi at’ uzZ v podob¢ adatomu, tenké
vrstvy nebo tlusté vrstvy dochéazi v dusledku pienosu naboje z kovu do
oxidu k redukci cerovych ionti.

Redukce oxidl ceru hraje pii katalyze vyznamnou roli, proto z predpoveédi
redukce ocekavame, ze Cu/CeO, systémy budou mit dalezité¢ aplikace v
katalytickych technologiich.





