Abstrakt

Podeptené platinové nanocastice jsou dulezité heterogenni katalyzatory pro velkou fadu
pramyslovych procesti, nicméné jejich aktivita je velmi ovlivnéna difuzi Castic a slinovanim,
které vedou k deaktivaci katalyzatoru. Pro stabilizaci platinovych nanocastic je potieba detailni
znalost reak¢nich interakci mezi platinou a jejim podpirajicim materidlem, jako je napf.
hydroxylované kiemicité povrchy a defektni zeolity. Realistickych simulaci téchto katalyzatori
relevantnich casovych usekii miize byt dosazeno pomoci potencidlti neuronovych siti (NNP),
které zachovévaji presnost ab initio metod za zhruba 10°krat mensi vypocetni cenu v porovnani
s vypocty za pomoci teorie funkciondlu hustoty (DFT). Ackoliv maji NNP jen omezenou
pienosnost na systémy, které nebyly zahrnuty v tréninkové databazi. Proto, v této praci jsou
dikladné testovany nové vyvinuté SchNet NNP. Tyto potencialy byly trénovany na rozmanité
sadé platiny a defektnich zeolite a hydroxylovanych kiemicitych povrsich. Nejprve byla DFT
databaze rozsifena pomoci aktivniho uceni pro piesné modelovani povrchl a-quartz, MWW a
2D zeolitové vrstvy IPC-1P (produkt hydrolyzy zeolite UTL). Potencidly vytrénované na nové
DFT databazi byly poté testovany pomoci simulaci molekulové dynamiky systému, které byly
dosud nevidéné béhem trénovaciho procesu. Tyto systémy obsahovaly zeolity s kiemikovym
hnizdem (MOR, FER) se samostatnymi platinovymi atomy a klastry od Pt3 do Pti9. Pfesnost
téchto potenciall neuronovych siti byla dale vyhodnocoviana pomoci vétSich platinovych
klastrii (az do Pt3g) a hypoteticka vrstva silicatene (s kifemicitymi hnizdy) jako testovaci
ptiklady naro¢né pfenosnosti téchto potenciali. Na zavér, aplikacni potencial nasich potencialti
byl piedveden na studii aglomerace malych platinovych klastriit v CHA jako funkce velikosti
castic (Pt; az Pts), teploty (400-1200 K) a koncentrace defektti (nedefektni vs. CHA s

kifemic¢itym hnizdem).



