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Abstract. Tổng quan cơ sở lý luận về vật liệu khung cơ kim (MOF): cấu trúc, đặc 

tính, ứng dụng và các phương pháp mô phỏng. Trình bày lý thuyết về cấu trúc tinh thể, 

cấu trúc vùng năng lượng trong chất rắn, nguyên lý hấp phụ, cơ sở tính toán hóa học 

lượng tử, bộ hàm cơ sở, lý thuyết Hartree Fork và lý thuyết hàm mật độ. Nghiên cứu 

lựa chọn phôi tử và xây dựng cấu trúc MOF: mô phỏng , tối ưu hóa (phôi tử, cấu trúc 

tinh thể MOF) ; tính toán tối ưu hóa (cấu trúc tinh thể, các tinh chất của MOF, hấp phụ 

hydro). 
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MỞ ĐẦU 

Vật liệu có cấu trúc lỗ li ti như zeolite hay carbon hoạt tính đóng vai trò 

đáng chú ý trong các lĩnh vực tách khí và xúc tác. Một trong những đặc tính chủ 

yếu của các loại vật liệu này là chúng chứa mật độ lớn các lỗ trống có kích 

thước ở thang nanomet, gần bằng kích thước của các đơn phân tử. Thực nghiệm 

cho thấy khả năng giam giữ mạnh các phân tử bên trong lỗ trống này dẫn đến 

một số khác biệt về đặc tính lý, hóa so với các loại vật liệu khối khác. 

Một trong những phân lớp của loại vật liệu có cấu trúc vi lỗ trên, đáng kể 

đến là loại vật liệu khung cơ-kim hay còn gọi tắt là MOF (Metal Organic 

Frameworks). Trong những thập kỷ vừa qua, vật liệu MOF đã thu hút được 

nhiều sự quan tâm nghiên cứu và tổng hợp của các nhà khoa học, trong đó có 

GS. Omar Yaghi được biết đến như một người tiên phong trong nghiên cứu vật 

liệu MOF. Bởi MOF là loại vật liệu lỗ trống cấu trúc nano có nhiều tiềm năng 

vượt trội so với các vật liệu lỗ trống cấu trúc nano và micro truyền thống trong 

các ứng dụng hấp phụ và các công nghệ phân tách hóa học khác, đặc biệt trong 

lĩnh vực lưu trữ Hydro cho các mục đính cung cấp năng lượng dân dụng. 

MOF có cấu trúc tinh thể, được cấu thành từ một nhóm phức của kim loại ở 

các vị trí nút mạng mạng được liên kết lại bởi những phân tử hữu cơ gọi là phối 

tử.  

Trong những thập kỷ qua đã có hàng ngàn loại vật liệu MOF khác nhau 

được tổng hợp, tuy nhiên trải qua thực nghiệm phần lớn các MOF đó chưa đem 

lại hiệu quả tốt nhất cho các ứng dụng mà nó nhắm tới. Do đó kết quả dự đoán 

đặc tính của các vật liệu MOF trước khi tổng hợp đóng một vai trò quan trọng 

trong việc lựa chọn vật liệu cho mỗi ứng dụng cụ thể. 

Tuy nhiên, MOF vẫn còn mới mẽ đối với các nhóm nghiên cứu trong nước 

trong cả lĩnh vực thực nghiệm cũng như mô phỏng tính toán. Năm 2009, theo 

nghị định thư của chính phủ Việt Nam và chính phủ Hoa Kỳ, Việt Nam đã thành 

lập nhóm nghiên cứu về vật liệu cấu trúc phân tử có tên là Manar-VN có sự 

tham gia của hai trường đại học của Đại học Quốc gia TpHCM là Đại học Bách 

khoa và Đại học Khoa học Tự nhiên với sự cộng tác của nhóm nghiên cứu 

Manar-USA do giáo sư Omar Yaghi dẫn đầu.  
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Đề tài này được thực hiện với mục tiêu xây dựng và mô phỏng những cấu 

trúc MOF chưa được tổng hợp bằng các phương pháp tính toán hóa học lượng 

tử. Trên cơ sở đó tiên đoán các tính chất của chúng làm tiền đề cho sự lựa chọn 

để tổng hợp vật liệu MOF mới. Điều này sẽ có ý nghĩa định hướng cho việc lựa 

chọn cấu trúc MOF mới phù hợp cho từng ứng dụng cụ thể, giảm thời gian cũng 

như chi phí trong quá trình tổng hợp và đo kiểm các vật liệu MOF mới phù hợp 

với yêu cầu thực tiễn.  
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