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Tworzenie bazy danych zeolitow z uzyciem LLM
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Zeolity sa mikroporowatymi materiatami krystalicznymi zbudowanymi z szkieletow glinokrzemia-
nowych. Sa one szeroko stosowane m.in. jako sita, wymieniacze jonowe 1 katalizatory w szerokim
zakresie zastosowan przemystowych 1 srodowiskowych. Zeolity syntetyczne sa preferowane w stosunku
do naturalnych, poniewaz oferuja wieksza kontrole ich wlasciwosci, czystosé 1 wydajnosc. Moga, by¢

produkowane roznymi metodami, w tym hydrotermalna lub metoda fuzji. Przy wyborze zeolitu do
danego procesu uwzglednia sie rozmiar poréw, stosunek Si/Al, rodzaj kationéw (Na®, K+, Ca**),
a takze stabilno$¢ termiczng i chemiczng. Whadciwosci zeolitu zaleza od Zrodia krzemionki (krzemian

sodu, zel lub zol krzemionkowy) i glinu (glinian sodu, boehmit (pseudo-boehmit), wodorotlenek glinu,
izopropanolan glinu), a takze od parametrow syntezy (temperatury i czasu krystalizacji, suszenia

i starzenia). Ze wzgledu na duza réznorodnosé struktur zeolitowych i parametrow ich syntezy, a takze

ogromna liczbe potencjalnych zastosowan, konieczne staje sie uporzadkowane gromadzenie 1 analiza

informacji o zeolitach. Ponizej przedstawione zostaly przykladowe struktury szkieletowe zeolitow:

ABW BEC FAU MOR

Dlatego pierwszym etapem prac byto zaprojektowanie zautomatyzowanego systemu pozyskiwania 1 strukturyzacji danych z wykorzystaniem
narzedzi sztucznej inteligencji, w szczegdlnosci duzych modeli jezykowych (LLM). Rozwiazanie to stanowi fundament pod przyszie
opracowanie systemu rekomendacyjnego, ktorego zadaniem bedzie wspieranie doboru odpowiednich zeolitow do okreslonych zastosowan.
Zaprojektowany system wspierat proces kompleksowego zarzadzania danymi dotyczacymi zeolitow. W szczegolnosci umozliwial;

Identyfikacje 1 ekstrakcje informacji materialo- Ujednolicenie parametrow eksperymentalnych
wych z dokumentéw o charakterze tekstowym (np. jednostek, nazw zwigzkéw, typow procedur)

Automatyczne budowanie 1 aktualizowanie ba-
zy danych zawierajacej charakterystyki zeolitow,
parametry syntezy, wlasciwosci 1 zastosowania

Konwersje danych do postaci strukturalne],
zgodnej z zalozeniami relacyjnej bazy danych

LLM posiadajg zdolnos¢ semantycznej interpretacji jezyka naturalnego, co umozliwia im automatyczne rozpoznawanie 1 ekstrakcje informacji
naukowej z tekstow zrodiowych, takich jak publikacje, raporty badawcze czy dokumentacja eksperymentalna. Dla danej sekwencji wejsciowe;
o n tokenach, zakodowanej jako macierz osadzenn X € R"*¢ gdzie d to wymiar przestrzeni embeddingowej, definiujemy macierze zapytan,
kluczy 1 wartosci jako:

Q=XW, K=XW; V=XW,
dzie W,, W}, € R®>% oraz W, € R to macierze wag (parametry modelu), a di to wymiar przestrzeni zapytan i kluczy. Nastepnie
g q g ¢

mechanizm uwagi obliczany jest z wykorzystaniem ponizszego wzoru:

QK'
Attention(Q, K, V) = Softmax V.
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W procesie budowy bazy danych wykorzystano bogate repozytorium International Zeolite Association — Structure Commission. Dane
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zostaly uporzadkowane w 59 podfolderach odpowiadajacych trzyliterowym kodom topologii zeolitéw (np. FAU). Kazdy folder zawieral jeden
lub wiecej plikow PDF. Nastepnie model llamad3.3 uruchomiony w Ollama, zostal uzyty do ekstrakecji jedenastu kluczowych cech syntezy:
nazwy zeolitu, wzoru empirycznego, zrodet krzemu, glinu i kationow, czynnika rozpuszczajacego, parametrow starzenia (temperatura i czas),
temperatury 1 czasu krystalizacji oraz temperatury suszenia. Dane byty zapisywane w formacie JSON, odzwierciedlajac strukture folderow
zrodiowych, a nastepnie scalane do zbiorczego pliku csv. W efekcie powstata baza, w ktorej zidentyfikowano 62 unikalne zrodia krzemionki

1 51 zrodel glinu. Najczescie] stosowane byty roztwory zolu krzemionkowego, tetractoksysilanu oraz alkoholanow glinu 1 glinianu sodu.




