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Что такое МОКС 
(металлоорганические каркасные соединения) 

S. Horike, S. Shimomura and S. Kitagawa, Nat. Chem., 2009, 1, 695 

Мягкие пористые кристаллы определяются как пористые твердые тела, 
которые обладают как упорядоченным каркасом, так и способностью к 
структурным изменениям. Они представляют собой бистабильные или 
мультистабильные кристаллические материалы с дальним структурным 

упорядочением, обратимыми изменениями структуры между состояниями и 
постоянной пористостью. Термин пористость означает, что по крайней мере 
одна кристаллическая фаза обладает пространством, которое может быть 
занято гостевыми молекулами, и каркас демонстрирует воспроизводимую 

адсорбцию гостевых молекул.



Классификация

Разрушаются при удалении гостевых молекул

Имеют прочные каркас и сохраняют свою 
кристалличность, в отсутствии гостей в порах.

Трансформируемы, сопровождаются структурными 
преобразованиями. Комбинация ионов металлов и 
органического линкера дает свободу как структурным, 

так и физическим свойствам.

S. Horike, S. Shimomura, and S. Kitagawa, Nature Chem 1, 695 (2009).



Применение МОК



Разделение жидкостей, газов

DUT-8 (Co)

Адсорбирует дихлорметан,
пропускает тетрахлорметан,

хлороформ

S. Ehrling at al J. Mater. Chem. A, 2019, 
DOI: 10.1039/C9TA06781G. 



Доставка лекарств (ибупрофен)

MIL-53 (Cr)
MIL-53 (Fe)



Детектирование
веществ в воде
(левомецитин)

DUT-4 (Al)



DUT-4 (Al)

Адсорбция двуокиси серы



Исследуемые соединения



DUT-8 (Ni)

2,6 H2-naphthalenedicarboxylate

ndc



Замещение атомов металла 

3 generation 

2 generation 



Изоретикулярные структуры





Вопросы
Можно ли по спектрам КРС отличить открытую и закрытую структуру?

Влияет ли размер кристаллитов на свойства МОК 
в том числе на колебательные спектры? 

Как происходит переключение (резко, постепенно)?  

Можно ли исследовать стабильность  МОК по спектрам КРС?



Спектроскопия комбинационного рассеяния света в МОК





Испарение дихлорметана (DCM)





Кристаллографические данные DUT-
8_op



Характеристические колебания в низкочастотной области



Исходная структура              18 см-1 (деформация поры)            26 см-1 (вращение линкеров)    

Исходная структура                    44 см-1 (искривление слоев)                  66 см-1 (вращение линкеров)    



A. Krylov, I Yusina et al. Structural phase transitions in flexible DUT-8(Ni) under high hydrostatic pressure // 
Phys. Chem. Chem. Phys., 2022,24, 3788-3798 doi: 10.1039/D1CP05021D



DUT-8 (Ni, Co)

Сравнение КР спектров показало значительную разницу в области низких волновых чисел для фазы с 
открытыми порами 23 см–1 (op) и закрытыми порами 59 (Ni) и 46 (Со) см–1 (cp)  DUT-8. Эта особенность 

низкочастотного спектра может быть основой для быстрого метода на основе комбинационного 
рассеяния света для определения характеристик различных переключаемых фаз MOF, а также для их 
оценки и анализа in situ по спектральному профилю. Для крупных кристаллов характерна угловая 

зависимость интенсивности линии. Такое поведение типично для монокристаллов.
Krylov, Vtyurin et al. Phys. Chem. Chem. Phys., 2017, 19, 32099-32104





Зависимость от размера кристаллов DUT-8(Cu)

5-10 мкм 5 - 60 мкм 100-300 мкм



DUT-8 переходы



Стабильность изоретикулярных структур



MIL-53(Al)



DUT-5



DUT-4 (Al)





Выводы

Обнаружены характерные низкочастотные моды колебаний 
DUT-8, служащие индикатором фазы МОК.

Применяемый метод может быть использован для 
мониторинга фазовых переходов в переключаемых МОК.

Низкочастотная область важна для контроля стабильности 
МОК.



DUT-4 (C48H28Al4O20) belongs to the orthorhombic space 
group Pnna (symmetry interna-

tional tables number 52). 

GR= 35Ag + 36B1g + 37B2g + 36B3g



Samples characterization

Nitrogen at 77 K
PXRD patterns
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