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Abstrakt: V této préaci byly systematicky studovany ucinky strukturni flexibility na
pomalou difuzi v poréznich materidlech za pouziti zeolitu chabazite jako modelového
systému. Difuzni koeficienty pro sérii uhlovodikt byly vypoc¢teny pomoci teorie tranzit-
niho stavu (TST) a déle opraveny pomoci korekéniho schématu QM—-MM. Opravené
teoretické predikce byly ovéreny porovnanim s experimentalnimi daty ziskanymi pomoci
volumetrie a gravimetrie. Rizné typy flexibility struktury a jejich vliv na difuzni mecha-
nismy byly analyzovany -— geometrické, teplotni a vyvolané adsorbovanymi molekulami.
Bylo zjisténo, ze deformace struktury hraji zdsadni roli, zejména pro vétsi uhlovodiky.
Studie ukazala, ze teoreticky predikované difuzni koeficienty kvalitativné odpovidaji
experimentalnim trendtim. Vyvinutd metodologie poskytuje konzistentni rdmec pro
studium pomalé difuze a mize byt rozsifena na komplexnéjsi materialy, jako jsou zeolity
se strukturnimi defekty, MOF nebo ZIF materialy.
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