
en jernbaseret katalysator til industriel produktion af ammo-

med computerberegninger. Fremskridt inden for kvantekemi-

muligt med høj nøjagtighed at beskrive molekylære processer 
som dannelse og brydning af kemiske bindinger.



beregninger kræver betydelige computerressourcer. Derfor har 
beregningsstudier af katalyse traditionelt været begrænset til 

-

sig markant. Nye AI-baserede metoder kan udføre beregninger 

at de bevarer en nøjagtighed tæt på DFT. Det åbner mulighed 
for at studere langt mere realistiske katalysatorer og kemiske 
processer end hidtil.

En af de vigtigste udviklinger inden for AI-baserede bereg-
ningsmetoder er maskinlæringspotentialer baseret på neurale 
netværk [1]. På få år har de revolutioneret beregninger inden 

biokemi og materialefysik. Et neuralt netværk består af mange 

-

For maskinlæringspotentialer består træningsdata af atomare 

-
menhængen mellem atomernes placering og systemets energi 

forudsige energier og kræfter for nye atomare strukturer uden 
at skulle udføre en ny kvantekemisk beregning.

I vores forskning udvikler vi AI-baserede beregningsmetoder 

 til værdifulde kemiske produkter som metanol. En central 
-

kan adsorbere og reagere. På en mere realistisk katalysator 

kemiske egenskaber. For at forstå katalysatoren må man derfor 
-

beregninger.

der kan forudsige reaktionsbarrierer på tværs af de mange for-

-
omkostningerne. Dermed bliver det praktisk muligt systema-

steder mere aktive end andre.

Kvantemekanik

princippet mulighed for at beregne disse vekselvirkninger 
og dermed systemets energi. I praksis er beregningerne 

-

samtidig.

Tæthedsfunktionalteori (DFT)
-

regne energier og kræfter for systemer med mange atomer 
ved at bruge en simplere model for vekselvirkningerne 
mellem elektronerne. DFT bruges derfor ofte som refe-

niveau.

Maskinlæringspotentialer
Et maskinlæringspotentiale kan i stedet lære sammenhæn-
gen mellem atomernes placering og den energi og de kræf-

bliver det muligt at udføre beregninger for meget større 
systemer og over længere tidsskalaer end muligt med DFT.

Universelle maskinlæringspotentialer
Her tages skridtet videre. I stedet for at træne til ét bestemt 

typer kemi.



En af de mest markante nyskabelser i de senere år er fremkom-
sten af universelle maskinlæringspotentialer. Hvor traditionelle 

-

mønstre på tværs af hele det kemiske rum [3].
-

og kan derfor generere meningsfuld tekst om næsten ethvert 
emne. På samme måde trænes universelle maskinlærings-

forudsige energier og kræfter for mange forskellige kemiske 
strukturer – fra små molekyler og krystaller til kemiske reak-

kemiske problemstillinger. Alligevel udvikler feltet sig med 

hver måned og opnår stadig højere nøjagtighed og bedre evne 

ikke alene af universiteter og forskningsinstitutioner; også 

investerer betydelige ressourcer i at udvikle næste generation 
af universelle maskinlæringspotentialer.

Selv om de universelle modeller endnu ikke generelt kan 
beregne reaktionsbarrierer med samme nøjagtighed som kvan-

-

inden for atomistisk modellering og anvendes i dag i forsk-

og astrokemi. I vores forskning anvender vi dem også til at 

-

kan vi nu studere disse processer med en hidtil uset detalje-
ringsgrad og dermed opnå en bedre forståelse af kemien i støv- 

meget hurtigt. Sammen med stadig kraftigere AI-modeller teg-

forstå og designe materialer og kemiske processer – fra kataly-
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