Металлоорганические каркасные структуры (МОК) представляют собой кристаллические нанопористые материалы, состоящие из небольших металлосодержащих кластеров, соединенных полифункциональными органическими лигандами [1]. Лиганды действуют как разделители, создавая открытую пористую трехмерную структуру с большим объемом пор и площадью поверхности. Эта гибридная архитектура открывает возможность разработки большого количества новых пористых материалов, потенциально пригодных для использования в ряде областей применения в хранении и разделении газов, катализе, медицине и других областях. Недавно было показано, что MOF на основе меди HKUST-1 эффективен для хранения и высвобождения этилена и 1-метилциклопропена, что предполагает потенциальное применение в пищевой промышленности [2]. Здесь мы исследуем адсорбцию и десорбцию этилена HKUST с помощью инфракрасной спектроскопии in situ и теоретических расчетов.

Экспериментальные инфракрасные спектры получены для коммерческого образца HKUST-1 (Basolite C300) в режиме DRIFTS. Образец активировали в Ar при 180 ° C в течение одного часа для удаления воды, координированной с ионами Cu, а затем подвергали воздействию потока 1% C2H4 / Ar при комнатной температуре. Наблюдали сдвиг режима колебания C-H на 40 см-1, указывая на связывание этилена с ненасыщенными центрами Cu. Постепенный процесс десорбции наблюдался при комнатной температуре в инертной атмосфере. Результаты были дополнены энергиями адсорбции этилена и 1-метилциклопропена на Cu-узлах и соответствующими частотами колебаний, рассчитанными на уровне теории DFT. Результаты проливают свет на связывание этилена и 1-метилциклопропена с HKUST-1 для потенциального использования в качестве медиатора и, соответственно, ингибитора созревания плодов. 
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