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Център за високоефективни изчисления

• 40 процесора (CPU) с общо 480 ядра 

• графичните процесори (GPU) с общо 168 

TFLOPS (SP) производителност  

• INFINIBAND връзка.



Връзка 

Структура – Състав – Свойства

за магнитни системи 
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Твърди магнити без редкоземни елементи?
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В – магнитната индукция 

M – намагнитването

H – външното магнитно поле, 

𝛍𝟎 – магнитната проницаемост на вакуума

MAE – енергия на магнитна анизотропия

Лаборатория по квантова и изчислителна химия, ФХФ, СУ



Quantum Chemistry

Machine Learning

Br Hc Tc BHmax

• дефекти
• размер на кристалитите
• форма и ориентация на 

кристалните зърна
• напрежения на границите
• техника на производство

Ms MAE 

• елементно съдържание
• кристална структура
• магнитна подредба
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https://roitberg.chem.ufl.edu/research/
https://anscse25.com/plenary-speakers/Chem. Rev. 2021, 121, 9816−9872

Машинно обучение

Квантовохимични изчисления Експеримент
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Бази данни
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Materials
Project

AFLOW
OQMD

NOMAD
Lab

Бази данни

Извличане на данни

Независими параметри Модел

Избор на параметри Машинно обучение

Етапи на машинното обучение

- High-throughput screening

- Експериментални данни

- Индивидуални данни от 
изчисления

- Automated feature engineering
- Избор въз основа на 

предварителна информация

126 335 съединения 7 961 съединения
(6%) остават за обучение 

и валидиране
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Квантовохимично моделиране на структурата и свойствата на 

оксидни наночастици

• Биметални наночастици въз основата на СеО2: повишаване на 

потенциала им в реакции на каталитично окисление

• Влияние на примесни атоми от каталитични реакции върху 

каталитичната активност златни и сребърни наноклъстери
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Квантовохимично моделиране на структурата и реакционната 

способност на каталитични центрове в зеолити

• Формиране и миграция на дефекти в зеолитните решетки.

• Изоморфно заместване на Si4+ с Ti4+, Ge4+, Zr4+, Al3+ йони в зеолитната 

решетка.

• Формиране на катлитични активни комплекси в кухините на 

заеолитната решетка.

• Симулиране на спектроскопски характеристики на каталитично 

активни центрове в зеолитните канали.
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Приложение на аb-initio молекулна динамика и метадинамика за 

изследване на профил на свободната енергия 

• Eнaнтиоселективни хомогенно каталитични реакции базирани на Rh комплекси

• Създаване на реалистични модели за изследване на каталитичния цикъл
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Квантовохимично моделиране на сини TADF емитери за OLED

• Намиране на нови структури 

• Увеличаване на ефективността на вече съществуващи структури чрез 

изследване на нови акцептори и донори 

D S A

Molecular framework

S0

T1

2.66 eV

2.28 eV
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S + A
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T2

0.16 eV

( f=0.05)
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Благодаря за вниманието!

Всички изчисления свързани с изследванията са направени на

високопроизводителен клъстер в рамките на проект ЦВП "Национален център

по мехатроника и чисти технологии", BG05M2OP001-1.001-0008",

Европейския фонд за регионално развитие в рам-ките на Оперативна

програма "Наука и образование за интели-гентен растеж 2014 - 2020".


