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Abstract. Téng quan co s& Iy luan vé vat liéu khung co kim (MOF): cau trac, dic
tinh, tng dung va cac phuong phap mé phong. Trinh bay ly thuyét vé cau tric tinh thé,
ciu trac ving niang lugng trong chat ran, nguyén 1y hap phu, co so tinh toan hoa hoc
luong tar, bd ham co sa, ly thuyét Hartree Fork va Iy thuyét ham mat do. Nghién cau
lya chon phdi tur va xay dung cau trdc MOF: md phong , tdi wu hoa (phdi ttr, ciu tric
tinh thé MOF) ; tinh toan t6i wu héa (cu truc tinh thé, cac tinh chat cia MOF, hap phu
hydro).

Keywords. Vat liéu Nand; vat liéu khung co kim.



MO DAU

Vit liéu co cau trac 18 li ti nhu zeolite hay carbon hoat tinh déng vai trd
dang cht y trong cac linh vuc tach khi va xtc tac. Mot trong nhitng dac tinh chua
yéu cua cac loai vat liéu nay 1a chung chira mat do 16n cac 16 trong co kich
thuéc & thang nanomet, gan biang kich thudc cua cac don phan tir. Thuc nghiém
cho thdy kha ning giam giir manh cac phan tir bén trong 15 tréng nay dan dén
mot s6 khac biét vé dic tinh 1y, hoa so véi cac loai vat liéu khéi khac.

Mot trong nhitng phan 16p cua loai vat lidu co cdu trac vi 16 trén, dang ké
dén 13 loai vat liéu khung co-kim hay con goi tat 1a MOF (Metal Organic
Frameworks). Trong nhitng thap ky vira qua, vat liéu MOF da thu hat duoc
nhiéu sy quan tdm nghién ctru va tong hop cua cac nha khoa hoc, trong dé ¢
GS. Omar Yaghi duoc biét dén nhu mot ngudi tién phong trong nghién ctiu vat
lisu MOF. Bi MOF 14 loai vat liéu 15 trng cau trac nano cé nhiéu tiém ning
vuot troi so vai cac vat liéu 16 trong cau tric nano va micro truyén thong trong
cac tng dung hap phu va cac cong nghé phan tach hoa hoc khac, dic biét trong
linh vyc Iuu trir Hydro cho cac muyc dinh cung cap niang lugng dan dung.

MOF ¢6 céu tric tinh thé, dugc cau thanh tir mot nhoém phire cua kim loai ¢
cac vi tri nat mang mang dugc lién két lai béi nhitng phan tir hitu co goi 1a phoi
tur.

Trong nhitng thap ky qua da c6 hang ngan loai vat liéu MOF khac nhau
duoc téng hop, tuy nhién trai qua thuc nghiém phan 16n cac MOF d6 chua dem
lai hiéu qua tt nhat cho cac ng dung ma nd nham téi. Do d6 két qua du doan
dic tinh cua cac vat lisu MOF truéc khi tong hop dong mot vai trd quan trong
trong viéc lya chon vat liéu cho mdi tng dung cu thé.

Tuy nhién, MOF van con méi mé ddi véi cac nhom nghién ciru trong nudc
trong ca linh vuc thuc nghiém ciing nhu mo phong tinh toan. Nam 2009, theo
nghi dinh thu cua chinh phu Viét Nam va chinh phi Hoa Ky, Viét Nam da thanh
lap nhom nghién ciru vé vat liéu cau tric phan tir c6 tén 1a Manar-VN ¢6 su
tham gia cua hai truong dai hoc cua Pai hoc Qudc gia TpHCM 1a Pai hoc Bach
khoa va Pai hoc Khoa hoc Tu nhién véi sy cong tac cua nhom nghién cuu
Manar-USA do gido su Omar Yaghi dan dau.



Pé tai nay duoc thuc hién véi muc tiéu xdy dung va mé phong nhitng ciu
traic MOF chua duogc tong hop bang cac phuong phap tinh toan héa hoc luong
tir. Trén co s¢ do tién doan céc tinh chét cua chung 1am tién dé cho su lya chon
dé tong hop vat lieu MOF moi. Piéu nay sé& c6 y nghia dinh huéng cho viéc lua
chon cau traic MOF méi phu hop cho tirng tng dung cu thé, giam thoi gian ciling
nhu chi phi trong qua trinh tong hop va do kiém céc vat licu MOF méi phu hop
véi yéu cau thuce tién.
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