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Slovni vyjad¥eni, komentafe a pFipominky vedouciho/oponenta:

Diplomova prace Michala Fetika je pfispévkem ke studiu zakladnich vlastnosti materialt
zaloZenych na Ce, zvlasté systému CeO,. které jsou perspektivnimi materidly pro mnohé aplikace,
znichz jmenujme napiiklad heterogenni katalyzu. V pfedloZené praci autor studuje elektronové
vlastnosti, pasovou strukturu, hustotu stavii a povrchové stavy ,.ab initio* metodami. Z tohoto
hlediska je prace zajimava a aktualni.

Uvodni &ast prace je vénovéana piehledu a kritickému rozboru metod studia elektronové struktury
pevnych latek. Tato ¢ast je napsdna s pfehledem a ukazuje na dobrou orientaci autora
v problematice. Vedle pfehledu teorie se autor vénuje i experimentilnim metoddm studia
elektronovych stavu, které jsou zaloZeny na fotoelektrickém jevu.

K vypoctu elektronovych stavii materiali zalozenych na Ce byla zvolena metoda DFT+U, vhodna
pro siln¢ korelované systémy. Ke studiu povrchovych stavi definuje autor hexagondlni supercelu
(111). Jeji vhodnost na studovany systém byla Gspé$né testovana na modelovém systému Cu.
Tento material je velmi dikladné studovan a mize tedy slouzit jako referen¢ni systém pro test
teoretickych metod. Po testu metody pfistoupil autor k studiu Ce materiald, k uréeni pasové
struktury, hustoty stavli a povrchovych stavii. Vysledky jsou porovnany s experimentalnimi daty
stanovenymi ARPES metodou.

Zajimavé vysledky poskytlo studium elektronovych stavit CeO, v zavislosti na tloust’ce vrstvy.
Ukazuje na povrchové stavy, které mohou byt zodpovédné za katalytické vlastnosti systému.
Autorem uzita metoda pro studium elektronovych stavii umoziuje ur¢it plochy konstantni energie
i stanoveni Fermiho plochy a jeji 2D fezy. Ukazalo se, Ze povrchové stavy pak lezi pod Fermiho
energii.

Prace je na velmi dobré Grovni, pfindsi ptivodni zajimavé vysledky a svéd¢i o dobré orientaci
autora v problematice ,,ab initio™ vypoctl elektronovych stavii pevnych latek.

Pripadné otazKky p¥i obhajobé a naméty do diskuze:

Porovnani experimentalnich dat s autorovymi vypocty vykazuje rozdil absolutnich hodnot energie
kolem 2eV. Symetrie vypoétu ploch konstantni energie a experimentu se také 1isi, viz obr. 3.11.
Autor v diskusi naznacuje vysvétleni téchto rozdili. Muze se vsak autor k témto otdzkam blize
vyjadfit, pfipadné uvést své zkuSenosti s dalsi analyzou problému?

Praci

doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalarskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
& vyborn¢ U velmi dobfe U dobte U neprospél/a

Misto, datum a podpis vedouciho/oponenta:

Praha, 20. srpna 2013 / ////7'



