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Projekt bude zaméfen na prozkoumani vzajemnych interakci interakci mezi jilovym minerdlem sepiolitem (obr. 1) a
TiO, metodami pocitadovych simulaci v programu Materials studio [1,2]. Vysledny material vykazuje
fotokatalytické vlastnosti pfi rozkladu CO,. Simulace budou zaméfeny na ur€eni struktury zkoumanych material na
zaklad¢ informaci z experimentalnich méfeni a dale zjisténi vzajemnych interakci mezi obéma materialy s cilem
popsat jejich vzajemné usporadani.

Projekt bude navazovat na dfive zkoumané interakce mezi jilovym mineralem palygorskitem a TiO, a roz§itovat tak
moznosti pramyslového uplatnéni jilovych minerald pro stabilizaci TiO,. Soucasny stav problematiky je ptiblizen

Vv pfedchozi praci zaméfené na interakce TiO, s palygorskitem [3].

Zajimavé je, Ze z téchto vypoctl vyplyva, Ze velmi zélezi na uspotfadani atomtl na povrchu jilového mineralu

V zavislosti na typu fezu roviny jilovym krystalem a pravé interakce mezi riznymi typy rovin fezu sepiolitem a TiO,
budou cilem zkoumani tohoto projekttu. Hlavni naplni tohoto projektu tedy bude, s vyuzitim metod molekularnich
simulaci, tuto odliSnost v chovani riznych typt interagujicich vrstev dvou nanocastic popsat a vysvétlit.

Cile projektu:
e  Vlastni modelovani struktur jednotlivych fezt rovin sepiolitu a riznych fezd krystalem TiO, a nasledné
jejich vzajemné interakce.
e  Ovéfeni spravnosti vypocti vzhledem k existujicim experimentalnim vysledkiim.
e Popsani a vysvétleni vzajemnych interakci a prezentace dosazenych vysledkt idealné formou publikace.

Casovy ramec:

1.mé&sic — seznameni se s programem Materials Studio, tvorba a upravy fezu rovin sepiolitu a TiO,
2.-3.mésic - simulace vzajemnych interakci riizn€ zvolenych fezl obou struktur

4.-konec projektu - porovnavani vysledkt experimentalnimi daty, analyza vysledkd, optimalizace vypoétu,
prezentace vysledki.
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Obrazek 1. Struktura sepiolitu s molekulami krystalové vody (Mg — zelena, Si —Zluta, O — Cervena, H — bila).
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