Influence of lattice dynamics on structural
transformations and adsorption
in hybrid nanoporous materials
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Streszczenie

Rozprawa jest poswiecona analizie numerycznej mechanizméw transformacji
strukturalnych w materiatach typu metal-organic framework (MOF). Zastosowana
metodologia obliczeniowa opiera sie na symulacjach atomistycznych wykorzystujgcych teorie
funkcjonatu gestosci oraz metode Grand Canonical Monte Carlo. Pokazano, ze dynamika sieci
krystalicznej, w szczegdlnosci drgania (fonony) o niskiej czestotliwosci, sg prekursorami
deformacji sieci i mogg by¢ uzyte jako ich wskazniki. W celu ustalenia korelacji miedzy
wewnetrzng dynamika sieci a odksztatceniami wywotanymi adsorpcjg molekut w porach
MOFa, przy uzyciu potencjatu osmotycznego obliczono profile energetyczne wybranych
struktur w funkcji deformacji. Zaproponowany opis pozwolit na spdjny opis zmian
strukturalnych w materiatach typu MOF w funkcji parametréw termodynamicznych
(temperatura, cisnienie), oraz wptywu adsorpcji gazow na deformacje. Zaproponowana
metodologia, jest catkowicie niezalezna od informacji eksperymentalnej, dzieki czemu moze

by¢ uzywana do szacowania oraz interpretacji wynikdw eksperymentalnych.



