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Uvod

Kameno doba
Brončano doba

Doba čelika

Doba plastike

Doba silicija

Održivi razvoj kroz nove 
funkcionalne materijale

“Boston Consulting Group has estimated that nature 
co-design will affect more than $30 trillion of 
economic activity over the next 30 years, the 
equivalent of 40% of current global GDP”
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Uvod

Zakoni fizike za predikciju bilo kojeg svojstva materijala su poznati 
~100 godina

Potreba za superračunalima - na 
akademskim superračunalima >50% 
za fiziku/kemiju materijala (bez 
superračunala svjetska irelevantnost)

Ali njihovo rješavanje za konkretan materijal je gotovo nemoguće, a 
i dobre aproksimacije su računalno jako skupe
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Što moja grupa radi

● Teorija funkcionala gustoće (DFT) uz svoje 
aproksimacije ima najbolji omjer točnosti i računalne 
zahtjevnosti pa je i najraširenija metoda danas za 
proučavanje materijala

● Zbog skaliranja n3 ograničena upotreba na male 
sustave (~100 atoma) i kratke dinamike (nekoliko 
ps)

● Moguće je naučiti rezultate DFT-a strojnim učenjem 
na DFT bazi podataka te dalje preskočiti skupe DFT 
račune - glavna ideja UIP-a

● Mi kao grupa sada znamo napraviti ML modele koji 
imaju jednaku točnost kao DFT 

● Moguće je napraviti univerzalne modele koji potpuno 
zamjenjuju DFT i mogu se iskoristiti za potragu za 
novim funkcionalnim materijalima

DFT

DFT+ML
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Što moja grupa sad radi a prije se nije moglo

● Tipični workflow: Stvoriti bazu podataka 
DFT izračuna (SRCE CPU resursi)

● Trenirati ML model na podacima (SRCE 
GPU resursi)

● Iterativno popraviti model (CPU+GPU)

● Modelirati materijale (CPU+GPU): npr. fazni 
dijagrami (p, T), mehanička i termalna 
svojstva, dugotrajna dinamika (kataliza), 
optička svojstva...
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Dizajn materijala

● Moj UIP cca prije 5 godina: cilj napraviti univerzalni ML model za 
molekularne kristale koristeći uglavnom podatke za molekule te naći one 
sa zanimljivim mehaničkim svojstvima  

● Imamo state-of-the art model koji 
omogućava planirano pretraživanje

● Potrebno je poboljšanje u vidu podataka za 
same molekularne kristale (računalno 
skupo) - novi HrZZ doktorand koji će raditi 
na tome uz pomoć SRCE resursa  
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Što rade drugi

● Za inorganske materijale je lakše stvoriti bazu podataka, a potencijalne 
mogućnosti su šire - trenutno utrka za najvećom bazom i najboljim 
modelom

● Trenutno najbolje modele/baze podataka imaju

● Promjena paradigme modeliranja materijala te dizajna novih materijala uz 
potrebu za dovoljnim resursima -> SRCE
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Zaključak

• Predstoji promjena paradigme dizajna i modeliranja materijala
• Moderno (atomističko) modeliranje materijala već ne postoji bez 

superračunalnih resursa
• Moderni dizajn materijala će se u budućnosti sve više oslanjati na 

(ML) modele koji iako bitno brži od kvantnih modela ipak zahtijevaju 
ozbiljne resurse uz povećanje broja korisnika

materialsproject.org
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