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Abstrakt: Byla provedena in silico studie interakci vody se zeolity kombinujici staticky
i dynamicky pristup vypoctl teorie funkcionalu hustoty. Byly pouzity dva periodické
modely zeolitu chabazitu, ¢isté kifemic¢ity a hlinitokfemicity, coz umoznilo vysvétlit rozdil
mezi chovanim vody v blizkosti Si—0O—=Si a Al-—O—Si mustku. V modelu byly zahrnuty
jedna nebo dvé molekuly vody v jednotkové supercele, coz odpovida experimentalnim
podminkach za vysokych teplot. Za téchto podminek muze voda reagovat se zeolity
prostfednictvim adsorpce, ale rovnéz prostiednictvim reaktivnich interakei jako je
hydrolyza a vyména kysliku mezi vodou a mrtizkou zeolitu. Hlavnim cilem préace bylo
objasnéni této vymeény kysliku na atomarni trovni. Byly nalezeny proveditelné
mechanismy vymény kysliku. Tyto mechanismy jsou rozdilné pro Si—O—=Si a Al—0O—Si
miustek, nicméné pro oba miistky je vyména kysliku iniciovana c¢astecnou hydrolyzou
miizky. Po této hydrolyze mechanismus vymény kysliku uzdravuje miizku a zanechava
v ni kyslik, ktery byl ptivodné v molekule vody. Oba nalezené mechanismy jsou
konkurenceschopné s uzdravenim mfizky bez vymeény kysliku i s dalsi hydrolyzou mrizky,
kterd by vedla k degradaci zeolitu. Je pozorovan prednostni vyskyt vymeény kysliku
na Al-—O—Si mustku. Toto chovani je ve shodé s experimentalnimi pozorovanimi.
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