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Fazovy diagram latky ndm fika, jaka faze je stabilni pfi dané teploté a tlaku. Existuje ale
mnoho latek, které kromé stabilni krystalické faze mohou tvofit metastabilni krystaly. Tedy
jedna slouc¢enina mliZze mit i pfi stejné teploté a tlaku rlizné krystalické struktury. Tento jev se
oznacCuje jako polymorfismus. Pfikladem latky vykazujici polymorfismus je kyselina Stavelov4,
jejiz a a B polymorfy jsou znazornény na Obr. 1. Uréeni vSech moznych polymorf(i dané latky
je velmi ddlezité pro farmaceuticky primysl, nebot polymorfy maji ¢asto velmi odliSné
fyzikalni vlastnosti. Pro studium polymorfismu se v sou€asnosti Uspésné pouzivaji pristupy
zaloZené na pocitacovych simulacich krystald. V prvnim kroku je moZné vytvorit v pocitaci
velké mnozstvi moznych struktur. DalSim krokem je porovnani jejich energii. Struktura s
nejnizsi energii je predpovézené globalni minium, struktury s vySSi energii jsou mozné
polymorfy. Casto nasleduji dali kroky, ve kterych je energie Easti moznych polymorf(
zpfesnovana pomoci pfesnéjSich metod kvantové mechaniky.

V projektu bude implentovan jednoduchy algoritmus slouzici k vytvoreni rliznych krystalovych
struktur dané latky. Pro optimalizace struktury a vypocCty energii pouzijeme velmi rozSifenou
knihovnu Atomic Simulation Environment. Energie vypo¢teme pomoci klasickych silovych poli
a metod zaloZenych na strojovém uceni. Vysledky porovname s daty dostupnymi v literatufe.

[1] Lily M. Hunnisett et al., The Seventh Blind Test of Crystal Structure Prediction: Structure
Ranking Methods, Acta Cryst. B80, (2024)
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Obr. 1: Cdsti struktur dvou polymorfii kyseliny $tavelové.
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