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Металл-органические каркасы (МОФ) [1] находят всё большее применение в сфере высоких технологий. При этом остаются значительные пробелы в понимании их физико-химических свойств, определяемых их электронной структурой, а экспериментальные методы не обеспечивают полноты изучения того, какие конкретные изменения свойств МОФ вызваны соответствующими изменениями электронной структуры. Это обстоятельство выдвигает на передний план квантовую химию в сочетании с вычислительной, которые позволяют моделировать электронную структуру МОФ и вести исследования её целевой модификации для трансформации свойств МОФ с последующим применением в технологии.

Автором разработаны методы модификации электронной структуры МОФ, которые опубликованы Journal of the American Chemical Society и The Journal of Physical Chemistry Letters. Методы модификации посредством замещения металла и выстраивания электронной структуры вариацией лигандов позволяют осуществлять целевую модификацию МОФ, влиять на ключевые параметры, такие как ширина зоны, абсолютное энергетическое положение зон, оптические спектры, время и соотношение излучательной и безызлучательной рекомбинации носителей заряда [2, 3].
Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного пользования сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоносова [4].
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