Tato prace je soustFedéna na vyzkum vlivu defektu silanolového hnizda na hydrolyzu zeolitti
v pritomnosti horké vodni pary. Motivaci této studie jsou nedavné experimentalni prace, které
ukazuji, Ze pritomnost silanolového hnizda usnadiuje a urychluje hydrolyzu zeolitl. Pfitomnost
horké vodni pary simuluje podminky podobné tém, které doprovazi nékteré vyznamné
pramyslové procesy. Vyzkum samotny byl proveden s vyuZzitim vypoclti pomoci teorie
funkcionalu hustoty. K urceni vlivu silanolového hnizda na hydrolyzu Chabazitu byly pouzity dva
modely, nedefektni model s idealni jednotkovou celou a defektni model obsahujici silanolové
hnizdo. Oba modely byly periodické modely Cisté kiemicitého Chabazitu s 36, respektive 35 Si
tetraedry. Na obou modelech byla uvazovana vicekrokova hydrolyza vedouci az k odéleni klastru
Si(OH)4 od struktury zeolitu. Tento proces je znam jako totalni desilikace. Na obou modelech bylo
nalezeno vice moznych cest hydrolyzy, které byly porovnany a diskutovany. Vysledky z obou
aritmetické primeéry vSech uvazovanych cest. Ziskand data naplnila ocekavani stanovena
experimentem, Ze silanolové hnizdo usnadiiuje a urychluje hydrolyzu zeolitu.



