Dynamika molekul plynu v mikroporéznim prostredi metalo-organickeé sité

studentsky projekt, ktery Ize rozsifit na bakalarskou anebo diplomovou praci
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Optimalizace skladovani a separace plynu jako jsou methan a oxid uhli¢ity nabyva zvlastniho
vyznamu s nutnosti ve zvySené mife chranit Zivotni prostfedi. Je zndmo, Ze v mikroporéznim
prostredi dochazi vyssimu usporadani molekul plynu, takZe pfi daném tlaku mlze byt zasobni
kapacita nadoby s adsorbentem i fadové vyssi nezli prazdné nddoby o stejném objemu. Aplikaci
mUzZe byt napf. napln nadrze na CNG (methan) u automobill. CO, je jeden z hlavnich kontaminant(
zemniho plynu, ktery je nutné odstranit pro optimalizaci jeho spalovani. Naopak, methan je jeden
z hlavnich kontaminantt CO,, coby odpadniho plynu po spalovani. To pfinasi potiebu vzajemné
separace pro optimalizaci fady primyslovych procesi i v souvislosti s minimalizaci jejich dopadud na
Zivotni prostredi.
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Obr. 1: Kanaly v kfystalovéh struktufe ICR-6. Obr. 2: Adsorbovany CO, v DMOF-1.

Metalo-organické sité (MOF) jsou modernim typem dobre definovanych krystalickych nanoporéznich
material(. Skladaji se kovovych center, které jsou pravidelné propojeny organickymi spojkami.
Spolupracujici skupina chemik( (J. Demel, UACH AV CR) vyvinula zcela novou tfidu materiald
nazvanou ICR na bazi Zeleza a hliniku s fosfinovym spojkami (obr. 1), které se vyznacuji fadou
mimoradnych vlastnosti. Obsahuji jednorozmérné kanaly, jejichZ primeér Ize nastavovat délkou
spojek (fenyl, bifenyl, ...). Vnitfni povrch kanall je velmi hydrofobni, protoze kovova centra jsou
stinéna tzv. pendantnimi skupinami. Vnitfni povrch pora Ize vyznamnych zplsobem modifikovat a
cilené na néj zavadét vazebna mista — napt. aminoskupiny, které jsou atraktivni pro CO,. Na obr. 2 je
pro ilustraci ukazan model struktury DMOF-1 s adsorbovanym plynem, kterou jsme studovali dfive.

Spektroskopie nuklearni magnetické rezonance (NMR) je extrémné variabilni experimentaini
metoda, kterd vyuziva bézna atomova jadra jako sondy do struktury a dynamiky latek. Unikatni je
moznost charakterizovat na mikroskopické urovni pohyb molekul plynu uvnitf pora.

Hlavni ukoly projektu:

1. P¥iprava vzorku, obsahujiciho mikroprézni MOF z ICR rodiny a pfislu$ny plyn (CH, anebo CO,),
ve specialni NMR kyveté.

2. Proméfeni teplotni zavislosti NMR spekter — zakladniho spektra *H (CH,) anebo *C (CO,),
podélné relaxace pfislusného jadra (ktera souvisi s rotacni dynamikou) a translacni difuze.

3. Zpracovani namérenych spekter a ziskani prislusnych parametr(i — pocet a intenzita spektralnich
komponent, podélna relaxacni doba T;, koeficient transla¢ni difize.



