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• Prvi  MOF-ovi  sint et izi rani  su 
19 9 9 . g od ine

• Od t ada sint et izi rano više od 
  100  000  poroznih mreža

Porozne mreže

P.4

W. Te m m e rm a n , R. Goe m inne , K. S . Ra wa t , V. Va n  S p e yb roe c k , Adv. Mat er.  (2 0 2 4 ).
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Mehanička svojst va poroznih mat erijala
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Baze podat aka o elast ičnim mrežama



M. De Jong, et .al ., Sci. Dat a 2  (2 0 15 ).

Kemijski seminar 1 5

Baze podat aka o elast ičnim mrežama
• 2 0 15 . g o d in e
• Je d n o  o d  n a jve ć ih  

is t r a ž iva n ja  s a d r ž i 1 18 1 
a n o r g a n s k ih  s p o je va

• DFT r a z in a  t e o r ije
⚬ P BE f u n k c io n a l
⚬ VAS P  p r o g r a m s k i p a k e t

• P o d a c i p o h r a n je n i u  
Mat er ial s project  b a zu  
p o d a t a k a



Kemijski seminar 1

Predviđanje st rukt ura model ima st rojnoj učenja
• 2020 . g od ine
• Ist raživanje Poissonova omjera 5 9 0  8 11 hipot et sk ih 

st ruk t ura
• Prvob i t na opt imizac i ja BKS pol jem si l a
• Reopt imizac i ja DFT met odama
⚬ P BES OL f u n k c io n a l
⚬ CRYS TAL14  p r o g r a m

• Izg r a đ e n  p r e d ik t o r  t e m e lje n  n a  GBR s u s t a vu  
im p le m e n t ir a n o m  u  P yt h o n u

6

R. Gail lac, S. Chibani, F. X. Coudert , Chem. Mat er. 3 2  
(2 0 2 0 ) 2 6 5 3 –2 6 6 3 .



Termička svojst va poroznih mat erijala
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To p l i n s k o  
r a s t e za n j e

t o p l i n s k a  
v o d l j i v o s t

t o p l i n s k i  
k a p a c i t e t



Primjena MD met oda za pret ragu t oplinske vodljivost i MOF-ova
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• 2023 . g od ine
• Ist raživanje 10  19 5  hipot et sk ih MOF-ova
• MD simul ac i je
⚬ UFF4 MOF p o lje  s ila
⚬ LAMMP S  p r o g r a m s k i p a k e t

• 10 5  s t r u k t u r a  vis o k e  t o p lin s k e  vo d ljivo s t i
• 6 0 8  s t r u k t u r a  p o t e n c ija ln i t o p l in s k i izo la t o r i

M. Is la m ov, e t .a l., NPJ Comput . Mat er. 9  (2 0 2 3 ).



Adsorpcijska svojst va poroznih mat erijala

Kemijski seminar 1 9

• sk l ad išt enje p l ina, separac i ja p l inova, 
k at al i za, et c . 

MOF-ovi Sustav plina Sustav 
odvajanja Uvjeti

105 stvarnih CO2/N2 Adsorpcija Smjesa, 1 bar

359 stvarnih CO2/N2
Adsorpcija
Membrane

Jedan plin, beskonačno 
razrjeđenje

489 stvarnih CO2/N2 Adsorpcija Jedan plin, beskonačno 
razrjeđenje

4 764 stvarnih CO2/N2 Adsorpcija Smjesa, 0,01–5 bara

5 109 stvarnih CO2/H2O Adsorpcija Jedan plin, beskonačno 
razrjeđenje

55 163 hipotetskih CO2/H2 Adsorpcija Smjesa, 20 bara

130 000 hipotetskih CO2/N2
CO2/CH4

Adsorpcija Jedan plin, 1 i 5 bara

137 953 hipotetskih CO2/CH4 Adsorpcija

Jedan plin, beskonačno 
razrjeđenje

Smjesa, 10 bara (za 24 MOF-
ova)



C. E. Wilmer, et . al ., Nat . Chem. 4  (2 0 12 ) 8 3 –8 9 .
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Simulacija adsorpcije Mont e Carlo met odama
• 2 0 12 . g o d in e
• Is t r a ž iva n je  13 7  9 5 3  h ip o t e t s k ih  MOF-o va
• Mont e Car l o t ehnika
⚬ GCMC m e t o d a
⚬ UFF p o lje  s ila
⚬ Forci t e m o d u l  u  Mat er ial s St udio p r o g r a m u

• Ad s o r p c ija  m e t a n a
• Te m p e r a t u r a  2 9 8  K i t la k  3 5  b a r
• ~3 0 0  MOF-o va  o b o r ilo  t a d a š n ji r e k o r d  

a d s o r p c ije  m e t a n a



Znatno ubrzan razvoj 
otkrića  novih poroznih 

ma te rija la

Pot reba  za  novim 
a lgoritmima  koji 

povezuju fizika lna  i 
računa lna  s vojs tva  t e  

mogućnos t  s int eze  
proučavanih  s pojeva

Zakl jučak
Kemijski seminar 1 11



Hvala na slušanju!
Tea Frey
t f rey@chem.pmf .hr
Sveučil išt e u Zagrebu 
Prirodoslovno-matemat ički f akul t et

prema radu: A. Hardiagon, F. X. Coudert , Acc. Chem. Res. 57(11) (20 24) 16 20 –
16 32.
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