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Chemical reactivity of metal-supported ceria thin films: a density functional study

Diserta¢ni prace Lucie Szabové se zabyva teoretickym studiem struktury a elektronovych
vlastnosti ultratenkych vrstev ceria na povrSich médi, které determinuji jejich fyzikdlni a
chemické vlastnosti. Hlavnim cilem prace je urceni vlivu tloustky vrstev na jejich katalytické
vlastnosti. VIiv rozmeért na vlastnosti systému je v oblasti teorie i experimentu velmi aktualni
téma. Protoze jde o perspektivnimi materidly vhodné pro mnohé technologické aplikace,
napfiklad pro katalyzatory, je disertatni prace aktudlni i z tohoto pohledu.

Uvodni &ast prace je vénovana piehledu a kritickému rozboru metod studia elektronové
struktury pevnych latek. Tato ¢ast je napsana s piehledem a ukazuje na dobrou orientaci
autorky v dané problematice. Vedle ptehledu teorie a vhodnosti metody DFT+U pro silné
korelované systémy se autorka v dalsi ¢asti prace vénuje i experimentalnim metoddm studia
struktury a elektronovych stavii metodou STM s jejimiz vysledky porovnava své vypocty.
Diskutuje mozné adsorpéni polohy z hlediska energetického 1 pfipadné relaxace struktury
povrchovych atomii. Jde o dosti slozity problém napojeni vrstev dvou odliSnych systému
oxidl ceria a Cu(111).

Hlavnim vysledkem disertace je zjisténi silné zavislosti adsorpce molekuly a disociované
molekuly vody na tloust'ce vrstvy oxidu ceria a pfitomnosti substratu Cu. V praci jsou
porovnany vysledky adsorpce vody a disociovanych molekul na vrstvé 3ML oxidu ceria bez
substratu s IML a 2ML ceriovymi vrstvami na substratu Cu(111). Ukazuje se, ze adsorpce
vody je nejstabilnéj$i u 2ML, nejméné stabilni je pak v piipadé vrstvy 3ML bez substratu.
Autorka prokazatelné objasnila tuto zavislost pfenosem naboje mezi vrstvami a Cu
substratem. Rekonstruovana 1ML a 2ML vrstvy maji také jinou strukturu. Analyza vysledka
elektronovych stavii ukazala, ze monovrstva Ce na Cu(111) je nabita, vykazuje napéti a
obsahuje vakance kysliku, které jsou uspotadany a kompenzuji rozdilnost mtizek vrstvy Ce a
substratu Cu. Proto je chovani 1ML podstatné odlisné od 3ML a 2ML vrstev, které maji
podobnou strukturu.

PredloZena prace je svym obsahem i zpracovanim na vysoké Grovni. Prace je piehledna,
napsana srozumitelné a bez formélnich chyb. Autorka v ni prokazala Siroké znalosti v dané
problematice i schopnost jejich kritického zhodnoceni a to jak na poli teorie, tak experimentu.
Dosahla originalnich vysledkd, které také dokézala kriticky zhodnotit a uspokojive vysvétlit.
Zajimavé a puvodni vysledky byly publikovany v prestiznich impaktovanych casopisech.
Vysledky disertace jsou cennym piinosem v problematice heterogenni katalyzy.

Otazky pro obhajobu:



V praci jsou diskutovany katalytické vlastnosti samotné vrstvy ceria a jedno a dvouvrstvé
vrstvy na substratu. Jaky lze ocekavat pribeh adsorbéni energie a katalytickych vlastnosti u
tlustSich vrstev na substratu médi? Bude mit monotonni priabéh?

Jak tyto zavislosti ovlivni volba energie U v DFT+U teorii? U je voleno tak, aby vypolty
souhlasily s experimentem, ale pfeci jen je to volny parametr teorie.

Zavérem konstatuji, ze pfedlozena prace splnila stanovené cile, splnuje kritéria kladena na
disertaci a potvrzuje pfedpoklady autorky k samostatné tvuréi praci. Proto doporucuji praci
k obhajobé a po Gspésné obhajobé doporucuji udélit Lucii Szabové akademicky titul Ph.D.
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