Adsorpcja jest zjawiskiem powszechnie stosowanym w wielu dziedzinach nauki i technologii. Jej szczegélny przypadek,
adsorpcji w materiatach porowatych, wykorzystuje sie m.in. do sktadowania gazéw, rozdzielania mieszanin gazowych i ciektych,
katalizy, detekcji w cienkich warstwach, transporcie protonéw, dozowaniu lekdw i wielu innych.

Materiaty typu MOF (ang. Metal Organic Framework) sa nowag duzg grupg materiatdw porowatych budzaca wiele

zainteresowania. Jedng z zalet MOFéw, w poréwnaniu do aktywnych wegli, zeolitbw czy krzemionek, jest mozliwosé
kontrolowania ich sktadu poprzez wymiane centrow metalicznych i ligandéw. R6znorodnos¢ i kontrolowana wielko$¢ pozwalajg
na projektowanie w zaleznosci od pozadanych wiasciwosci. Struktury MOF o powierzchniach wiasciwych przekraczajacych 6000
m2/g zostaty juz zsyntetyzowane i posiadaja niezwykle wiasciwosci adsorpcyjne.
Czasteczki gazoéw dobrze adsorbujg sie w MOFach, poniewaz sg silnie przyciagane przez $ciany poréw. Mozna prébowaé jeszcze
zwiekszy¢ ilos¢ adsorbowanej masy poprzez modyfikacje oddziatywania miedzy gazem a strukturg MOF. Jest to jeden z celdw
projektu: zmiana oddziatywan poprzez zmiane grup funkcyjnych, wymiane atoméw metali lub w wyniku deformacji struktury
porowatej. Mozliwo$¢ zmiany struktury chemicznej razem z duzg iloscig mozliwych wariacji strukturalnych pozwala projektowac
MOF-y dla wymaganych zastosowan.

W projekcie proponuje sie modelowanie numeryczne struktur MOF, ktére wykazujg deformacje pod wptywem adsorpcji
metanu, wodoru lub dwutlenku wegla. Metan jest gazem, kt6éry posiada bardzo dobre wiasnosci energetyczne i spala sie
produkujac mniej dwutlenku wegla niz inne weglowodory. Jednak jego gesto$¢ nie jest duza. Adsorpcja w materiatach
porowatych pozwoli na zwiekszenie tej gestosci. Celem jest osiggniecie pojemnosci dla adsorbowanych gazéw naturalnych
powyzej 180 STP litrdw metanu w litrze przysztego zbiornika. Wodor jest kolejnym waznym gazem magazynujagcym duzg
gestosé energii, ktdry spalajac sie produkuje tylko wode. Podobnie jak w przypadku metanu, adsorpcija jest metoda na zwiekszenie
gestosci magazynowania, ktéra w tym przypadku powinna osiggna¢ wartos¢ 75 g wodoru na 1 kg zbiornika. Nie ma znanego
materiatu, ktory spetniatby te warunki. Obliczenia wykonane dla modeli MOF majg wskaza¢ sposoby na synteze nowych uktadéw
w dla takich zastosowan.

Molekularne modelowanie numeryczne jest niezbednym narzedziem przy projektowaniu nowych materiatdw MOF. Symulacje
moga dostarczy¢ informacji niedostepnych eksperymentalnie. Jednoczes$nie, prostsze jest zbudowanie prébnego modelu
numerycznego niz modelu rzeczywistego w laboratorium. Numerycznie, mozna testowaé wtasciwosci wielu modeli i modyfikacji
strukturalnych, bez wykonywania czesto drogich eksperymentéw. Analiza wynikow numerycznych pozwala wybra¢ struktury,
ktore potencjalnie moga by¢ interesujgce w zastosowaniach i skupié¢ sie w pracy laboratoryjnej na ograniczonej ilosci materiatow.
Symulacje numeryczne pozwalajg takze na bardzo dobre oszacowanie wtasnosci adsorpcyjnych, a takze na okre$laniu wiasnosci
w warunkach trudnych lub wrecz niebezpiecznych eksperymentalnie (wysoka temperatura lub duze ci$nienia).

Dla najlepiej rokujacych materiatow przeprowadzone zostang eksperymenty weryfikujace. Najbardziej pozadane jest efektywne
zaadsorbowanie metanu lub dwutlenku wegla, ktdre sg gtdwnymi sktadnikami biogazu. Ich selektywna sorpcja umozliwitaby nie
tylko mozliwos¢ sktadowania danego gazu, ale réwnoczesnie pozwolitaby na oczyszczenie biogazu.

Materiaty typu MOF sa wcigz bardzo drogimi substancjami, ale ich cena bedzie sie obniza¢ w miare zwiekszania sie ich
produkcji. W ramach projektu wiasciwosci MOF bedg poréwnywane z weglami aktywnymi, ktore sg aktualnie duzo tatwiej
dostepne.



