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Materijali definiraju čovječanstvo

???

Kameno doba

Brončano doba

Željezno doba / 
Doba čelika

Doba plastike

Doba silicija
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... i definirat će našu budućnost ...
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... i definirat će našu budućnost ...
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Fizikalni zakoni su poznati 100 godina
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Fizikalni zakoni su poznati 100 god., ali...
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1 čestica u 3D: 1003=106

10 čestica: 1003×10=1030

100 čestica: 100300=10600
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Srećom imamo jako dobre aproksimacije

Teorija funkcionala gustoće: valna funkcija ovisi o 3N koordinata - gustoća elektrona 
o samo 3 prostorne koordinate
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Dizajn ab initio - iz prvih principa
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DFT i dalje skup, superračunala sve jača

Na Supeku / Padobranu također >50% resursa odlazi na DFT
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DFT nam pruža atomistički uvid 
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Potreba za bržim metodama

Ideja: Naučiti DFT rješenja za bilo koji materijal pomoću strojnog učenja, dobiti točan 
model koji je nekoliko redova veličine brži
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Radi odlično za predikciju E/F/dinamike 
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Model za molekularne materijale

Ekvivarijantna graf neuralna mreža s 4.7M parametara trenirana na 2M DFT računa 
za molekule na Supeku ~ 2 tjedna na 4xA100
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Trenutno utrka za univerzalnim modelom
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Pretraživanje materijala vs dizajn
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Dizajn materijala u AI doba (

https://stases.github.io/blogposts/crystalite/ https://doi.org/10.1038/s41586-025-08628-5
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Budućnost dizajna materijala

Otkrivanje novih materijala u AI doba



Srce politikom otvorenog pristupa široj javnosti osigurava
dostupnost i korištenje svih rezultata rada Srca, a prvenstveno
obrazovnih i stručnih informacija i sadržaja nastalih djelovanjem
i radom Srca.

Ovo djelo je dano na korištenje pod licencom Creative Commons
Imenovanje 4.0 međunarodna.

www.srce.unizg.hr creativecommons.org/licenses/by/4.0/deed www.srce.unizg.hr/otvoreni-pristup

Slijedeći revolucionarni materijal će znanstvenici dizajnirati na 
(super) računalu uz pomoć umjetne inteligencije?
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