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Wplyw dynamiki fonondéw na przemiany strukturalne i adsorpcj¢ w
hybrydowych materiatach nanoporowatych

Zanieczyszczenie $rodowiska naturalnego osiggnelo poziom zmuszajacy do podjecia
natychmiastowych dziatah majacych na celu ograniczenie emisji toksycznych zwigzkow do atmosfery,
zwlaszcza tych powodujacych efekt cieplarniany i globalne ocieplenie. Najistotniejszymi gazami
odpowiedzialnymi za to zjawisko sa dwutlenek wegla i metan. Oba gazy, mimo iz sg przezroczyste dla $wiatta
widzialnego, pochtaniaja promieniowanie podczerwone. Emisja wtorng zaabsorbowanego promieniowania
odbywa si¢ we wszystkich kierunkach (réwniez w kierunku Ziemi). Cieplo jest wiec zatrzymywane w
atmosferze ziemskiej, zamiast zosta¢ wypromieniowane w przestrzen kosmiczng. Powoduje to wzrost sredniej
temperatury przy powierzchni Ziemi. Prowadzi to do nieodwracalnych zmian klimatycznych majacych
katastrofalne skutki dla ekosystemu, takie jak m.in. katastrofy naturalne czy topnienie lodowcoéw powodujace
Wwzrost poziomu oceanow.
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Rysunek 1. Proces wychwytywania CO; przez odksztatcalny materiat typu MOF.

Jedna z metod ograniczenia stezenia dwutlenku wegla i metanu w atmosferze jest ich selektywne
wychwytywanie z atmosfery i putapkowanie w materiatach porowatych. Metoda ta jest obecnie rozwijana w
wielu osrodkach naukowych, poniewaz jest ona szczegodlnie atrakcyjna dla przemystu: ze wzgledu na
potencjalnie niskie koszty proces moze by¢ prowadzony na szeroka skale. Obiecujaca grupg materiatow
mogacych postuzy¢ za sita molekularne w procesie wytapywania gazoéw cieplarnianych z mieszaniny wielu
gazow (atmosfery) sa materialy z grupy MOF (ang. metal-organic framework). Materialy te tacza w sobie
cechy zarowno zwigzkoéw organicznych jak i nieorganicznych. Ich struktura ma charakter modularny, oparty
o0 dwa typy elementow konstrukcyjnych: nieorganiczne centra (ligandy) zawierajgce jony metali oraz taczace
je organiczne taczniki (linkery), najczesciej pochodne kwasdéw aromatycznych. Dzigki takiej koncepcji
architekturalnej mozna skonstruowa¢ bardzo wiele materiatéw, o podobnej strukturze, lecz zbudowanych z
roznych ligandow i/lub centréw metalicznych. Pozwala to na sterowanie takimi parametrami jak wielkos¢
pordéw, ich topologia oraz obecno$¢ miejsc szczegodlnie podatnych na adsorpcje, a co za tym idzie,
selektywnos$cig adsorpcji czasteczek gazow 0 roznej wielkosci i wlasnosciach fizykochemicznych. Niektore
struktury MOF sa deformowalne i ulegaja odksztalceniom pod wptywem czynnikéw zewngtrznych takich jak
temperatura, ci$nienie, obecnos¢ adsorbowanego gazu czy pole elektryczne. Jednym z przyktadéw tego typu
zwigzkow sg materiaty MIL-53, w ktorych deformacija struktury powoduje zmiang rozmiaréw pordéw (jest to
tzw. zdolno$¢ oddychania, czyli otwierania i zamykania porow pod wptywem adsorpcji). Materiaty te
selektywnie adsorbuja czasteczki COz, z mieszaniny gazow (Rys. 1.). Efekt ten moze znalez¢ zastosowanie
nie tylko w wychwytywaniu dwutlenku wegla z atmosfery, ale rowniez w wielu procesach przemystowych,
np. W procesie oczyszczania biogazu.

Celem projektu jest wyjasnienie mechanizmu deformacji materiatow MOF (m. in. typu MIL-53) w
oparciu o podstawowe prawa fizyki i chemii. Badania prowadzone sa przy uzyciu metod modelowania
molekularnego. Glownym analizowanym zjawiskiem sg skorelowane drgania sieci krystalicznej (tzw. fonony),
odpowiedzialne za wszelkie odksztatcenia strukturalne badanych materiatdw. Prowadzone prace maja na celu
znaczace obnizenie kosztow procesu projektowania materiatow 0 zadanych wilasnosciach, niezbednych w
konkretnych procesach separacji.



