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Металл-органические каркасы (Metal-organic frameworks, MOF) представляют собой кристаллические пористые материалы, структура которых образована ионами металлов, связанными органическими лигандами. Одним из потенциальных направлений их применения является сорбция радиоактивных соединений, в частности йода, образующегося при делении урана.[1] Изотоп ¹²⁹I характеризуется чрезвычайно длительным периодом полураспада (1,57 × 10⁷ лет), что приводит к долгосрочным экологическим рискам, тогда как ¹³¹I представляет опасность для здоровья человека вследствие включения в метаболические процессы.[2] Высокая летучесть йода, а также его способность существовать как в газовой, так и в растворённой форме, существенно осложняют задачу его улавливания.
Целью работы являлось выявление взаимосвязи между структурными особенностями металл-органических каркасов на основе терефталатов редкоземельных элементов и их сорбционными свойствами по отношению к молекулярному йоду. Металл-органические каркасы на основе терефталатов металлов широко распространены и подробно изучены в литературе, однако отсутствуют систематические данные о сорбции йода в терефталатах РЗЭ. Объектами исследования выступали каркасы Tb2(bdc)3(H2O)4, Ce2(bdc)3(H2O)4 и Ce6O4(OH)4(bdc)6, отличающиеся типом металлического узла (изолированные центры и полиядерные кластеры).[3,4] 
Сорбционные свойства исследовали экспериментально методом гравиметрии при сорбции йода из раствора (0,05 М I₂ в циклогексане). Показано, что все исследуемые каркасы способны к сорбции йода, при этом наибольшая удельная сорбционная ёмкость достигается для Ce6O4(OH)4(bdc)6 и составляет 0,663 г/г .
Для интерпретации полученных результатов выполнено моделирование сорбции молекулярного йода в каркасе Ce6O4(OH)4(bdc)6 методом Монте-Карло в большом каноническом ансамбле (GCMC) с использованием программного пакета RASPA. Расчёты показали, что сорбционная ёмкость уменьшается с ростом температуры и достигает значений порядка 500–600 мг/г при 298–473 K. Анализ локальной структуры показал, что молекулы йода располагаются в тетраэдрических и октаэдрических полостях каркаса, при этом в октаэдрических пустотах возможно размещение двух молекул I₂.
Полученные результаты демонстрируют, что структура каркаса и тип металлического узла оказывают определяющее влияние на сорбционную ёмкость. Каркасы с полиядерными кластерами (тип UiO-66) обеспечивают более эффективное удержание йода за счёт развитой пористой структуры и наличия полостей различного размера.
Таким образом, металл-органические каркасы на основе терефталатов редкоземельных элементов являются перспективными материалами для улавливания и хранения радиоактивного йода, а сочетание экспериментальных и расчётных методов позволяет детально анализировать механизм сорбции и прогнозировать свойства новых материалов.
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