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Металлоорганические каркасы (МОК) представляют практический интерес для

различных областей науки и промышленности, включая адсорбцию, разделение,
мембранные технологии, катализ, фотовольтаику и сенсорику, ввиду практически
неограниченных возможностей модификации их свойств за счёт изменения
химического состава [1]. Основными структурными единицами МОК являются
органические лиганды и металлические узлы, которые зачастую представлены
полиядерными кластерами оксидов, сульфидов, галогенидов, нитридов, и, в общем
случае любых халько- и пниктогенидов металлов [2]. Замещение металла в этих
кластерах является мощным инструментом, позволяющим целенаправленно
модулировать электронные свойства таких соединений. В данной работе представлены
механизм подбора металла для целевой модификации электронной структуры и свойств
МОК, включая зонную структуру, оптические и магнитные свойства, характеристики
разделения заряда в возбужденном состоянии, проводимость, времена жизни носителей
заряда и рекомбинационные пути [2,3], посредством направленного выстраивания его
электронных уровней [1,2], а также экспериментальная апробация этого подхода [2]. 

 
Рисунок 1. Схема подбора компонентов кластера для изменения электронных свойств МОК [1] 
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