Классификация упаковок стержней в металл-органических каркасах
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Металл-органические каркасы (МОК) представляют многочисленный класс координационных соединений, обладающих полезными адсорбционными и каталитическими свойствами, а также проявляющих магнитную восприимчивость, ионную и электронную проводимость [1]. На настоящий момент известно более 18500 МОК. Однако теоретическое количество возможных МОК практически не ограничено благодаря возможности комбинирования разнообразных лигандов, катионов металлов и вторичных строительных блоков (ВСБ). В качестве ВСБ могут выступать как молекулярные атомные группировки, так и цепочки, слои, каркасы. Структуры с цепочечными ВСБ (стержнями) называют стержнеупакованными (СУ). На основе подбора компонентов с заданными координационными характеристиками возможно осуществлять планирование синтеза соединения с требуемой структурой и свойствами - дизайн МОК. Для развития дизайна новых МОК и установление корреляций между их составом, структурой и свойствами требуется исчерпывающая классификация с использованием кристаллохимических и физических дескрипторов [2]. Для СУ МОК такая систематика до сих пор не создана, поэтому она стала целью нашей работы.
Используя пакет программ ToposPro [3] было определено, что стержни присутствуют в более чем 5000 МОК (~26%). Среди этих структур 4685 МОК содержат один «пакет» параллельных стержней, 300 содержат два набора, 16 – три и только 2 - четыре. Классификация упаковок была проведена в соответствии с типами, описанными О`Киффом и коллегами [2, 4]. Кроме того, были установлены: топологический тип базовой сетки, состав и координационные возможности структурных фрагментов (центральные атомы, лиганды, мостиковые группы, стержни). Результаты расчетов собраны в базу знаний, которая используется для моделирования новых СУ МОК с заданными структурой и свойствами [5].
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