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nesny vyskum v oblasti materialov, ¢i uz anorganic-

kych, organickych alebo biologickych, sa zameriava

na coraz komplexnejsie a exotické materidly. Chemici

dokdazu syntetizovat zlaceniny s takmer akoukolvek
stechiometriou a Strukturdinou zlozitostou a materialovi ved-
¢i im vedia dat pozadovanu formu a velkost. Napriek tomu
zostdva nepreskimana oblast jednoduchych chemickych zlg-
cenin, ktoré ¢akaju na svoje objavenie. V. mnohych pripadoch
sa tento problém tyka beinych chemickych vazieb a reakcii
a s nimi suvisiacich znaéne nezmapovanych miest na fazo-
vych diagramoch uz zndmych a extrémne délezitych chemic-
kych spojeni. Prikladom su pocetné chybajuce zliceniny pre-
chodnych prvkov s kyslikom a halogénovymi prvkami. Medzi
nimi sa nachadzaju az zardzajuco jednoduché bindrne oxidy
a halidy niklu, palddia, medi a striebra, ktoré st obzvlast vy-
znamné a vyzaduju si nadu pozornost. Zatial ¢o pocetné fazy
a bohaty polymorfizmus sU pozorované pre oxidy a halidy
skorych prechodnych prvkov, oxidy neskorych prechodnych
prvkov predstavuji ovela menej prebddané uzemie. Toto
Uzemie vytvara podu pre vyskumny program vyskumnej sku-
piny Pocitacového modelovania materidlov

Skupina Pocitacového modelovania materidlov vznikla po-
merne nedavno v roku rskumu progre-
sivnych technologii Materialovotechnologickej fakulty STU

v Trnave. Jej zakladatelkou je dr. hab. Mariana Derzsi a spolu
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