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Studium primyslové vyznamnych materialt “in silico”

Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy

Tiskova zprava, Praha 30.5. 2024

Skupina_pro _modelovani_nanomaterialll doc. Grajciara a Dr. Hearda z Pfirodovédecké fakulty
Univerzity Karlovy vyviji a aplikuje Fadu vypoCetnich metod pro studium materidl(i s vyznamnym
primyslovym potencidlem, a také stavajicich priimyslové vyuZivanych materidlQi s cilem jejich
optimalizace. Nedavno, tato skupina vytvorila novy nastroj zaloZzeny na strojovém uceni, ktery
umoznuje komplexni zkoumani téchto materialil za provoznich podminek. Jejich vysledky byly
publikovany v prestiznim védeckém Casopise Nature Communications.

Zeolity jsou tfidou mikroporéznich aluminosilikatl s obrovskou strukturalni a chemickou
rlznorodosti, kterd pochazi z nepfeberného mnozstvi stabilnich uspofadani kovalentné vazanych
tetraedrl oxidu kfemiku a hliniku. To z nich €ini vSestrannou tfidu materidl{ s vyuZitim v rlznych
primyslovych oblastech od uklddani tepelné energie aZ po separaci plynl a GiSténi vody, avSak
dominantné v heterogenni katalyze. Dosud vSak byl zevrubny prlizkum jejich strukturalni a chemické
diverzity zaloZzen do znaCné miry na metodé pokus-omyl v experimentech a na zjednoduSenych
teoretickych modelech.

S nastupem strojového uCeni se otevird okno pfilezitosti jak pro obrovské zrychleni vypoCetnich
materialQ. Pravé toho skupina doc. Grajciara a Dr. Hearda vyuZila a vyvinula model zaloZeny na
konvolu€nich neuronovych sitich, ktery je schopen Fadové urychlit atomistické simulace rliznych tfid
materidl(l. Konkrétné se tato skupina zaméfila zejména na extrémné duleZitou tfidu tzv. kyselych
zeolitQ, které jsou jednim z piliFQ stavajicich petrochemickych proces(l, vyrabé&nych v megatunovém
meéfitku, a také jednim z hlavnich kandidatl na nové aplikace v udrzZitelné chemii. Je dllezZité si
uvédomit, Ze kromé zrychleni atomistickych simulaci se ukazalo, Ze modely strojového uCeni jsou
schopny objevovat v téchto materidlech neCekané chemické procesy a speciace. Navic bylo také
ukazano, jak Ize tyto zékladni modely neuronovych siti rozSifit o dalSi pokroCilé nastroje strojového
uCeni pro dalSi zlepSeni pfesnosti a efektivity vzorkovani.

Zavérem lze fici, Ze tento novy nastroj zaloZeny na strojovém uCeni pfedstavuje velky krok smérem k
rozsdhlym simulacim extrémné dUlezité tfidy katalytickych materiald — zeolit(. Tento pfistup je
schopen zaCit FeSit dlouhotrvajici vyzvy v oboru, od porozuméni mechanistickym zakladim
hydrotermalni (ne)stability zeolitdl aZ po ur€eni charakteru (katalyticky) aktivnich mist a defekt( za
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provoznich podminek. Tato prace pfedstavuje dUleZity pfiklad toho, jaky potencial ma strojové uCeni
vzhledem k racionélnimu dizajnu novych materialU.

Tato prace je Casti disertace doktorandského studenta MSc. Indranila Sahu a je podpofena zejména
OP VVV “Excellent Research Teams” project €. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000417—CUCAM,
Grantovou agenturou Ceské republiky (projekt &. 23-07616S) a grantovym programe Univerzity
Karlovy Primus (PRIMUS/20/SCI/004).
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