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Rozwoj zeolitow wspomoze przyszie
konstrukcje syntetyczne

Poszerzenie ,sposobnosci elastycznosci” zapewnia materialoznawcom wieksza kontrole nad
budowa i przeznaczeniem szkieletow zwiazkow metaloorganicznych (MOF) w kontekscie ich
wlasciwosci katalitycznych, otwierajac droge ku nowym zastosowaniom.

Naukowcy korzystajacy z osiagnie¢ finansowanego ze srodkow UE projektu GROWMOF (Modelling
of MOF self-assembly, crystal growth and thin film formation) z powodzeniem wykorzystali

symulacje molekularne do lepszego poznania struktury zeolitowego glinokrzemianu.

Wiedza ta bedzie cennym wktadem w prace nad utworzeniem ,hipotetycznych” wersji syntetycznych,
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ktore maja zapewni¢ szerszy wachlarz zastosowan w materiatoznawstwie tych doskonaly
katalizatoréw, wypetniajac tym sposobem luke na rynku.

Sposobnos¢ elastycznosci

Zeolity to grupa okoto 200 mineratéw, ktore potrafia zatrzymywa¢ w sobie wode. Zeolitowy
glinokrzemian jest juz wykorzystywany w chemii jako pozyteczny katalizator, stosowany w szerokiej
gamie produktow, od przemystowych procesoréw chemicznych po materiat do kociej kuwety.

Czworoscienna struktura szkieletu zeolitow zapewnia idealny ksztalt, obszar powierzchniowy
i aktywnos$¢ chemiczna do pelnienia funkcji katalizatora, ale przemystowe zaadoptowanie jej
utrudnione jest niewielkim wyborem dostepnych szkieletow. Sporo badan przeprowadzono juz nad
generacja milionéw nowych hipotetycznych wersji do syntetyzowania, ale bez wiekszego powodzenia.

Zespot, ktory opublikowat artykut w Royal Society Publishing, badat tzw. , sposobnos¢ elastycznosci”,
w ramach ktorej szkielet zeolitowy pozwala naukowcom na pewnag manipulacje atomami bez
naruszania struktury jako catosci. Dotychczasowe badania wskazaty, ze to zjawisko dotyczy niemal
wszystkich wystepujacych w przyrodzie zeolitdw, z jednym wyjatkiem, ktorym jest tzw. goosecreekite.
Jednoczesnie jest ono niespotykane w strukturach hipotetycznych stworzonych przez naukowcdw,
sugerujac, ze jego istnienie uczynitoby te hipotetyczna strukture dobrym kandydatem na synteze.

W nadziei na znalezienie bardziej obiecujacych kandydatoéw naukowcy dostosowali techniki symulacji
celem wykazania, ze uzycie mniej rygorystycznych ograniczen w manipulacji ,tyczkami”
czworosciennej konstrukcji zeolitdw moze stworzy¢ sposobnosé¢ uzyskania elastycznosci wokot
atoméw glinu. Za pomoca tej techniki zespét byt w stanie znalezé dowody na sposobnosci
elastycznosci nawet w przypadku wspomnianego goosecreekite.

Posuwajac materiatoznawstwo do przodu

Omawiane badania uzupeiaja niedawne analizy zespotu poswiecone elastycznosci i dodatkowym
elementom szkieletow w faujasycie. Poza tym korzystaja z wczesniejszych prac nad metodologia
oprogramowania do symulacji geometrycznej, ktéore ma pomdoc w lepszym poznaniu szkieletow
zwigzkow metaloorganicznych (MOF). Sa to dwuwymiarowe struktury z atomami metalu
w naroznikach i organicznymi molekutami taczacymi, ktére uwaza sie za jedne z najbardziej
interesujacych wsrod materialéw z nanoporami, poniewaz oferuja niemal nieograniczone kombinacje
materialow. Zastosowania wprowadzone w ramach GROWMOF to np. separacja gazow
i dostarczanie lekow.

Wedtug zatozen towarzyszacych przygotowaniu projektu GROWMOF, aby zwiazki metaloorganiczne
mogly w pelni rozwina¢ swdj potencjal, potrzebna jest wieksza przewidywalno$¢ w ich
syntetyzowaniu, lepsze poznanie wtasciwosci tak stworzonych materiatow oraz peina sciezka od
molekularnego ztozenia do wzrostu krysztatu i tworzenia sie cienkiej warstwy.

W kontekscie tego celu, najnowsze badania wyraZznie wskazuja, Ze geometryczna symulacje struktur
szkieletowych mozna poszerzy¢ na uktady inne niz tylko modelowanie dwutlenku krzemu (SiO2).
Naukowcy sa przekonani, ze te prace moga catkowicie zmieni¢ nasze pojecie o formowaniu sie
zwiazkdéw metaloorganicznych na réznych skalach dtugosci, otwierajac jednoczesnie nowe $ciezki
badawcze w kierunku celowanej syntezy tych zwiazkow.

Zrédto: www.cordis.europa.eu
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