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In this work, a novel porous coordination network was synthesized by combining a 

tetrahedral1 ligand and copper(I) iodide. Although the network has isolated pores with no clear 

exterior access, it was able to selectively adsorb CO2 at rt and maintain it for more than one 

week while exposed to atmosphere, as revealed by adsorption isotherms, IR spectra, and single 

crystal X-ray diffraction measurements. Furthermore, we determined the adsorption energy of 

CO2 and its diffusion mechanism throughout the network using MatlantisTM, a high-speed 

versatile atomic-scale simulator. The calculations helped explain the adsorption mechanism, 

which was in good agreement with the experimental results. In conclusion, a novel design 

strategy for CO2 sorbents based on isolated spaces was proposed. 
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本研究では四面体型の配位構造 1)を持つピリミジン配位子とヨウ化銅（Ⅰ）の組み

合わせにより、新規の細孔性ネットワーク錯体を合成した。ネットワークは細孔とし

て外部との接点を持たない孤立空間のみを有していたにもかかわらず、室温で CO2を

選択的に吸着し、加えて、空気中で 1週間以上 CO2を貯蔵可能であることが吸着等温

線および IRスペクトル、単結晶 X線回折の測定によって明らかになった。  

さらに、汎用原子シミュレーターMatlantisTMを用いて、CO2のネットワークに対す

る吸着エネルギー、およびネットワーク中の CO2の拡散経路を計算した。それにより

孤立空間への CO2の吸着メカニズムが説明され、実験結果との良い一致を示した。 

以上から、孤立空間を利用した CO2吸着材の新たな設計戦略を提案する。 
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