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Teoretyczne projektowanie materialow porowatych nowej generacji do zastosowan sensorycznych

Szkielety Metalo-Organiczne, (ang.: ,,Metal — Organic Frameworks (MOFs)”), sa nowa klasg niezwykle
interesujagcymi materiatdbw metaloorganicznych o szerokim zakresie zastosowan kluczowych dla rozwoju i
dobrobytu spoteczenstwa. W szczegolnosci, MOF-y uzywane sa do: sorpcji gazow — €O ma istotne znaczenie
w procesach efektywnego transportu paliw oraz do usuwania gazéw cieplarnianych z atmosfery (ang.: ,,green
house effect”). Pory MOF-6w moga mie¢ wszelkiego rodzaju ksztalty i rozmiary i moga dziata¢ jako
efektywne sita molekularne pozwalajac jednym czasteczkom na wejscie do $rodka i trzymajac inne czasteczki
na zewnatrz porow. Takie zjawisko ma oczywiscie zastosowanie do rozdzielania mieszanin gazow,
oczyszczania wody i innych rozpuszczalnikow oraz w réznego rodzaju czujnikach stuzacych do detekcji
trucizn, materialow wybuchowych i r6znych innych niebezpiecznych substanc;ji.

Co jest przyczyng tak roznorodnych zastosowan MOF-ow ? Aby odpowiedzie¢ na to pytanie, musimy
zrozumie¢ jaka jest struktura MOF-Ow. Tak jak sugeruje nazwa, Szkielety Metalo-Organiczne (MOFy) sg
krystalicznymi, porowatymi, strukturami modularnymi (trojwymiarowymi polimerami koordynacyjnymi)
zbudowanymi z nieorganicznych blokoéw budulcowych (weztdw) potaczonych organicznymi mostkami.
Modularno$¢ MOFow jest kluczem do sukcesu MOF-6w jako materiatow
porowatych nowej generacji. Jednakze modularno$¢ nie rozwigzuje nam
podstawowego  problemu jak wybra¢ najlepsza kombinacje
nieorganicznych blokéw budulcowych (weztdw, metali zajmujacych
pozycje weztow) oraz jakich uzy¢ organicznymi mostkoéw, aby uzyskac
MOF z zatozonymi wiasciwosciami? Takie zagadnienie jest przedmiotem
inzynierii krystalicznej MOFow. Powszechnie stosowanym rozwigzaniem
jest intensywna praca syntetyczna sprowadzajaca si¢ do otrzymywania
wielu réznych MOFow o roznych architekturach, i eksperymentalnej
weryfikacji uzytecznosci otrzymanych MOFow. Takie eksperymentalne
poszukiwanie MOFow o zatozonych wilasciwosciach jest czasochtonne,
niezwykle kosztowne, generuje duzo odpadéw chemicznych i, niestety, Rys. 1. Szkielety Metalo-

nie gwarantuje sukcesow. Poniewaz MOFy staja si¢ materialami Organiczne (MOFy) sg
napedzajacymi ekologiczng ,,zielona gospodarke” wydaje si¢ logiczne Krystalicznymi, porowatymi,
poszukiwanie roznych mozliwosci, ktoére pozwolilyby produkowac strukturami modularnymi

MOFy o zatozonych wilasciwosciach taniej, szybciej i skuteczniej. (tr6jwymiarowymi polimerami
Realizujac moja aplikacje, chcialbym usprawni¢ efektywno$¢ i koordynacyjnymi) zbudowanymi
skuteczno$¢ projektowania MOFéw poprzez uzycie nowych metod z nieorganicznych blokéw
obliczeniowych. We wspotpracy z uczonymi z Wielkiej Brytanii oraz budulcowych (weztow — szare
Kanady rozwijam nowy program pozwalajacy budowac¢ struktury sfery) polgczonych organicznymi
MOFo6w startujac z najprostszych blokéw budulcowych czyli weztowych mostkami (rozowe prety).
atomOéw metali oraz organicznych tgcznikow — mostkow. Uzywajac

proponowanych przeze mnie procedur mog¢ znalez¢ najbardziej prawdopodobne struktury MOFow oraz
przewidywac ich wlasciwosci. Glownym celem mojej aplikacji jest stworzenie nowej metodologii, nowych
narzedzi, ktéore umozliwialyby obliczeniowe zaprojektowanie MOF-6w z konkretnymi wczeSniej
zalozonymi funkcjonalno$ciami (na przyklad, ktére moglyby sluzy¢ jako sensory/czujniki do detekeji
zanieczyszczen w powietrzu i wodzie). Zrealizowanie celéw mojej aplikacji, czyli rozwdj proponowanej
nowej metodologii projektowania MOFow, pozwoli na uzyskanie najbardziej obiecujgcych MOFow do
zastosowan sensorycznych PRZED ich eksperymentalna, syntetyczng weryfikacja, co zdecydowanie zwigkszy
efektywnos¢ poszukiwan nowych MOF-0w i pozwoli wyprodukowac je szybciej i duzo taniej niz obecnie sig

to robi.
Metoda, ktorg proponuje w niniejszej aplikacji, moze by¢ nazwana losowe probkowanie struktury przy
pomocy metod ab-initio (ang.: ,, ab initio random structure sampling (AIRSS)”) i zawiera losowe

pozycjonowanie blokéw budulcowych w komorce elementarnej sieci krystalicznej MOF-6w. Nastepnie,
startowe struktury sg optymalizowane przy uzyciu obliczen wykorzystujagcych metody oparte o teorig¢
funkcjonatu gestosci (DFT). Pozwala to uzyskac¢ dla badanego MOF-u rozktad energii sieci krystalicznej w
funkcji ich struktur (ang.: ,.crystal energy landscape™), co§ w rodzaju mapy energii w funkcji uzyskiwanych
przewidywanych struktur. Te struktury teoretyczne, ktore majg nizsze energie sg bardziej prawdopodobne do
uzyskania eksperymentalnego. Dla struktur o najnizszej energii proponuj¢ i przeprowadzam takze inne
obliczenia pozwalajace oszacowac ich stabilnos¢ mechaniczng oraz potencjalne wtasciwosci sensoryczne.
Koncowym etapem mojego projektu jest eksperymentalna synteza przewidzianych teoretycznie MOF-6w oraz
analiza ich wlasciwosci w celu walidacji 1 oceny stopnia doktadnosci przewidywan teoretycznych.



