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Zeolity jsou tridou mikroporéznich aluminosilikatu s obrovskou strukturalni a chemickou
ruznorodosti, ktera pochazi z nepreberného mnozstvi stabilnich usporadani kovalentné
vazanych tetraedru oxidu kiremiku a hliniku. To z nich ¢ini v§estrannou tridu materiala s
vyuzitim v raznych prumyslovych oblastech od ukladani tepelné energie az po separaci
plynu a ¢isténi vody, avSak dominantné v heterogenni katalyze. Dosud vSak byl zevrubny
pruzkum jejich strukturalni a chemické diverzity zalozen do zna¢né miry na metodé pokus-
omyl v experimentech a na zjednodusenych teoretickych modelech.

S nastupem strojového uceni se otevira okno prilezitosti jak pro obrovské zrychleni vypocetnich
materialu. Pravé toho skupina doc. Grajciara a Dr. Hearda vyuzila a vyvinula model zaloZeny na
konvolu¢nich neuronovych sitich, ktery je schopen radové urychlit atomistické simulace ruznych trid
materialu. Konkrétné se tato skupina zameérila zejména na extrémné dulezitou tridu tzv. kyselych
zeolitd, které jsou jednim z pilifu stavajicich petrochemickych procest, vyrabénych v megatunovém
méritku, a také jednim z hlavnich kandidat na nové aplikace v udrzitelné chemii. Je dulezité 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
ukdazano, jak lze tyto zakladni modely neuronovych siti rozsirit o dalsi pokrocilé nastroje strojového
uceni pro dalsi zlepSeni presnosti a efektivity vzorkovani.

Zavérem lze Tici, Ze tento novy nastroj zalozeny na strojovém uceni predstavuje velky krok smérem k
rozsahlym simulacim extrémné dilezité tfidy katalytickych materidlu - zeolitll. Tento pristup je
schopen zacit resit dlouhotrvajici vyzvy v oboru, od porozuméni mechanistickym zakladum
hydrotermalni (ne)stability zeolitti az po urc¢eni charakteru (katalyticky) aktivnich mist a defekti za
provoznich podminek. Tato prace predstavuje dilezity priklad toho, jaky potencial mé strojové uceni
vzhledem k raciondlnimu dizajnu novych materiala.
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