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Slovní vyjádření' komentáře a připomÍnky vedoucího/oponenta :

Diplomová práce Michala Fečíka je příspěvkem ke studiu základnich vlastností materiálů
založených na Ce, zvláště systému Ceo2, které jsou perspektivními materiály pro mnohé aplikace,
zgichž jmenujme například heterogenní katalýz.t. V předloŽené práci autor studuje elektronové
vlastnosti' pasovou strukfuru, hustotu stavů a povrchové stavy ,,ab initio'o metodami. Z tohoto
hlediska je práce zajimaváa aktuální.
Uvodní část práce je věnovrána přehledu a kritickému rozboru metod studia elektronové struktury
pevných látek. Tato část je napsrí4a s přehledem a ukazuje na dobrou orientaci autora
v problematice. Vedle přehledu teorie se autor věnuje i experimentálním metodám studia
elektronoqých stavů, které jsou zaIoženy na fotoelektrickém jevu.
K qfpočfu elektronoqých stavů materiálů založených na Ce byla zvolena metoda DFT+U, vhodná
pro silně korelované systémy. Ke studiu povrchových stavů definuje autor hexagonální supercelu
(111). Její vhodnost na studovaný systém byla úspěšně testoviána na modelovém systému Cu.
Tento materiiál je velmi důkladně sfudován a může tedy slouŽit jako referenční systém pro test
teoreticsých metod. Po testu metody přistoupil autor k studiu Ce materiálů, k určení pásové
struktury, hustoty stavů a povrchových stavů. Výsledky jsou porovnrány s experimentálními daty
starrovenými ARPES metodou.
Zqímavé qisledky poskytlo studium elektronoqých stavů Ceoz v ávislosti na tloušťce vrstvy.
Ukazuje na powchové stavy, které mohou byt zodpovědné za katalyícké vlastrrosti systému.
Autorem užitá metoda pro studium elektronových stavů umožňuje určit plochy konstantní energie
i stanovení Fermiho plochy a její 2D řery. Ukázalo se, že povrchové stavy pak leží pod Fermiho
energií'
Práce je na velmi dobré úrormi, přináší původní zajimavé qýsledky a svědčí o dobré orientaci
autora v problematice ,,ab initio" qýpočtů elektronových stavů pevných látek.

Případné otázlry při obhajobě a náměty do diskuze:

Porovnání experimentálních dat s autorovými wýpoěty vykazuje rozdíl absolutních hodnot energie
kolem 2eV. Syrnetrie výpočtů ploch konstantrrí energie a experimentu se také liší, viz obr' 3.11.
Autor v diskusi naznačuje vysvětlení těchto rozdílů. MůŽe se však autor k těmto otázkam btíže
vyjádřit' případně uvést své zkušenosti s další analýzouproblému?
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