Posudek skolitele dizertacni prace Mgr. Lucie Szabové
Chemical reactivity of metal-supported ceria thin films: a density functional study

Prace se zabyva teoretickym studiem systému epitaxnich tenkych vrstev CeO,(111)/Cu(111), které
se experimentalné studuji na naSem pracovisti a vyuzZivaji se jako modelové katalyzatory. V této
oblasti bylo dosazeno mnoho origindlnich experimentalnich vysledkt. Pochopeni interakce oxidu
ceru s Cu v zavislosti na tloust’ce vrstev oxidu je zdsadni pro pochopeni mechanizmu rastu a
katalytickych vlastnosti epitaxnich vrstev CeO,(111)/Cu(111). Experimentlni metody sice
pfinaseji fadu informaci, pro pochopeni vlastnosti téchto vrstev je nutné doplnit je teoretickymi
vypocty. V praci uchazecka popsala metody studia elektronové struktury pevnych latek a zamétila
se pfedevsim na rozbor metody DFT+U. Cenné je, ze ptestoZe jde o praci teoretickou, autorka se
vénuje i rozboru experimentalnich metod, jejichz vysledky v préci porovnava s vysledky svych
vypoCtl. Prace je zaméfena na dva problémy:

1. strukturni a elektronické vlastnosti ultratenkych vrstev (1 - 2 monovrstvy) ovlivnéné interakci
s povrchem substratu Cu(111)

2. studium reaktivity povrchu ultratenkych vrstev inverzniho katalyzatoru vzhledem k adsorpci
vody.

V préci je ukazano, ze adsorpce vody zavisi na tloustce vrstev oxidu Ce, a Ze v piipadé velmi
tenké vrstvy (1 ML) se siln¢ projevuje vliv pfenosu naboje mezi substratem a oxidem ceru. To
vede k vytvareni kyslikovych vakanci na povrchu, které predstavuji aktivni pozice pro disociaci
molekul vody. To je vyznamny vysledek, ktery ukazuje na obecné problémy vyuziti ultratenkych
epitaxnich vrstev jako modelovych povrchll. Zaroven vysvétluji, pro¢ velmi tenké, zvlaste
nespojite, vrstvy CeOy lze Gspésné vyuzit ke studiu reaktivity jako inverznich katalyzatori. Prace
tim ptedstavuje velmi solidni zéklad pro dalsi teoretické studium interakci molekul, napt.
metanolu se systémy CeO,-Cu, které jiz studujeme experimentalné.

Préce je pséna v anglickém jazyce, velmi piehledn¢ a srozumitelné. Sle¢na Szabova projevila
velkou davku samostatnosti, dokazala vyborné¢ komunikovat jak s konzultantem tak vedoucim
prace. Piestoze feSeni prace a vypoCty vyzadovaly Cetné cesty do Terstu, vSeho se zhostila velmi
efektivné. Praci hodnotim jako velmi Uspésnou, spliiujici v§echny pozadavky kladené na dizertaéni
praci. Vysledky préace byly publikovany v prestiznich ¢asopisech.

Mgr. Lucie Szabova jasné prokazala ve své dizertacni praci, ze je schopna efektivné pracovat
s vysledky, analyzovat je v souvislosti s jiZz publikovanymi experimentalnimi daty, interpretovat a
publikovat. V neposledni fadé¢ je nutno zminit i uspé$né zvladnuti sloZite experimentalni
problematiky DFT+U pro silné€ korelované systémy.

Autorstvi anebo spoluautorstvi 4 publikaci v mezinarodnich recenzovanych ¢asopisech a podani
dizertacni prace, kterou povazuji za velmi zdafilou, v obdobi krat§im nez 4 roky je samo o sob¢
dokladem kvality prace Lucie Szabové.

Zavérem konstatuji, ze predlozena prace splnila vytycené cile a kritéria kladena na doktorskou
disertaci. Doporucuji proto pfijmout praci Mgr. Lucie Szabové k obhajobé.
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