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adsorpcijskih svojstava
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RacCunalne tehnike analize kemijskih sustava
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MehaniCka svojstva poroznih materijala

Baze podataka o elastichim mrezama
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Baze podataka o elastiCnim mrezama
«2015. godline
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/ \R. Gaillac, S. Chibani, F. X. Coudert, Chem. Mater. 32

~ (2020) 2653-2663. Predvidanje struktura modelima strojnoj ucenja
| «2020. godine
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TermicCka svojstva poroznih materijala
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Primjena MD metoda za pretragu toplinske vodljivosti MOF-ova
«2023. godine
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_
MOF-ovi Sustav plina Sus_tav_ Uvjeti
odvajanja
105 stvarnih CO,/N, Adsorpcija Smjesa, 1 bar
359 stvarnih CO,IN, Adsorpcija Jedan plll’l., beslfonacno
Membrane razrjedenje
489 stvarnih CO,/N, Adsorpcija Jedan plin, beskonacno
razrjedenje
4 764 stvarnih CO,/N, Adsorpcija Smjesa, 0,01-5 bara
— 5109 stvarnih CO,/H,0 Adsorpcija Jedan plin, beskona¢no

razrjedenje
55 163 hipotetskih CO,/H, Adsorpcija Smjesa, 20 bara

. . CO,/N,
130 000 hipotetskih CO,/CH,

Adsorpcija Jedan plin, 111 5 bara
Jedan plin, beskonacno
razrjedenje
Smjesa, 10 bara (za 24 MOF-

ova

137 953 hipotetskih CO,/CH, Adsorpcija

e skladistenje plina, separacija plinova,
kataliza, etc.
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Simulacija adsorpcije Monte Carlometodama
«2012. godine
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C\ C.E. Wilmer, et. al., Nat. Chem. 4 (2012) 83-89.
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Preliminarna procjena
geometrije

Procjena selektivnosti Finalna procjena
zeljenog svojstva strojnim ucenjem (ML)
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materijala

Potreba za novim
algoritmima koji
povezuju fizikalna i
raCunalna svojstva te
mogucénost Sinteze
proucavanth spojeva
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