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Slovni vyjadieni, komentaie a pfipominky vedouciho/oponenta:

Predlozend prace referuje o originadlnim vyzkumu vlivu pfimési atomt cinu na méfitelné vlasnosti
oxidu ceri¢ittho pomoci matematického modelovani "ab initio". V tvodni kapitole je podan
struény vyklad vypocetni metody DFT(+U), pouzitych aproximaci a jejich silnych stranek a slabin.
Druhd kapitola je vénovana konvergencnim testim parametri a vypoctim modeli CeO,, Ce,0Os,
Sn a SnO,. Tyto referen¢ni systémy jsou charakterizovany hustotou elektronovych stavii (DOS),
"bulk modulem", meziatomarnimi vzdalenostmi a relativnimi néboji atomti. Modelovani systému
Sn/CeO, vytvotfené¢ho substituci jenoho atomu Sn za Ce na superbuiiku stavi na vysledcich
modelovani referen¢nich struktur. Byl proveden i vypocet alternativniho modelu Sn/CeO, s jednou
kyslikovou vakanci a byl studovan vliv této vakance na délky vazeb a rozlozeni naboje v super-
buiice. V praci byl vénovan dostate¢ny prostor konvergencnim testim fidicich parametrtt modeli i
na druhé stran¢ diskuzi vysledki vzhledem k hodnotdim v pouzité literatufe. Pfestoze nebyl
vypocetni software Quantum ESPRESSO pouzity k vypoctim v praci nijak popsan z hlediska
implementac¢niho, 1ze jednoznaéné fici, Ze byl autorem pouzit s dostatecnym pochopenim jak jeho
funkce tak uskali vybrané numerické metody. Kvalita dat i zplisob prezentace jsou v souladu se
standardy v oboru.

Ptedlozena prace je po formalni strance velmi dobra s minimem vécnych nepiesnosti a pieklept.
Graficka prezentace dat je velmi dobrad, jisté vylepSeni by bylo piineslo prostorové ptiblizeni grafa
s misty v textu, kde jsou poprvé odkazovany - napiiklad Obrazek 2.16 je v textu zminén na strance
17 a vyskytuje se az na strance 28. Lze doporucit také sjednoceni Obrazkl 2.4 a 2.5 a lep$i vyuziti
plochy grafti pfi prezentaci hustot stavil, jmenovité v Obrazcich 2.22, 2.26 a 3.5. Zkratka a.u.
znacici atomovou jednotku délky by méla byt vysvétlena diive nez v popisku Obrazku 2.20 na
strané 30 nebo zafazena do seznamu pouzitych zkratek na stran¢ 49.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

1. Ve vysledcich konvergencnich testl je obCas vidét, Ze hodnoty parametrti lokaln¢
"odsko¢i" zcela mimo zjevny trend, napt. v Obrazku 2.11 - Zavislosti B na ecutwfc. Tyto
jevy nejsou v praci nijak komentovany, proto prosim o vysvétleni jejich vzniku a jejich
vlivu na zavéry, které byly z testll vyvozeny.

2. 'V préci jsou prezentovany pasové struktury podél lomenych car spojujicich vyznaéné body
1. Brillouinovych zén - napt. podél TXULWKI pro CeO,. Jak vypada 1.BZ tohoto
krystalu a kde je na ni ktery vyznacny bod? V praci takovato vysvétlujici grafika chybi.

3. Znate Cesky vyraz pro termin "bulk modulus"?

Praci

M doporuéuji

U nedoporucuji

uznat jako bakalatskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
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