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Квантовая химия, являющаяся приложением квантовой механики к молекуляр-

ным системам и твердым телам, предоставляет исследователям набор методов и про-

цедур, позволяющих вычислить из первых принципов структурные параметры иссле-

дуемых систем, их энергию, молекулярные и спектральные свойства [1]. Химические 

реакции в квантовой химии разбиваются на элементарные стадии и аппроксимиру-

ются движением по поверхности потенциальной энергии (ППЭ), на которой исходным 

веществам, интермедиатам и продуктам соответствуют точки минимума, а переход-

ным состояниям – точки минимакса. Анализ ППЭ позволяет вычислить термодинами-

ческие и активационные параметры элементарных стадий и оценить константы ско-

рости по уравнению Эйринга [2]. 

В ИНК УФИЦ РАН несколько научных групп работают с фуллеренами и их про-

изводными. Изучение этих сложных химических соединений происходит с привлече-

нием квантовохимических расчетов [3]. Можно выделить следующие «уровни» взаи-

модействия теории и эксперимента. В самом простом случае квантовохимические 

расчеты используются для интерпретации экспериментальных данных, например, 

спектральной информации, где важным является соотнесение наблюдаемых сигналов 

с атомами, связями, химическими группами (в качестве примеров – анализ спектров 

ЯМР и ИК производных фуллерена С60 [4–6]).  
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Данные квантовохимических расчетов могут дополнять экспериментальные 

данные в случае неполноты последних по причине трудоемкости или невозможности 

эксперимента, например, при изучении сложных химических систем, в которых одно-

временно протекают несколько (иногда десятки) взаимосвязанных реакций, сверх-

быстрые процессы или химические реакции в условиях экстремальных температур и 

давлений. Здесь квантовая химия помогает также понять химизм процесса через изу-

чение структуры и электронного строения лабильных интермедиатов. В этом ключе 

методами DFT нами изучались радикальные реакции фуллеренов [7, 8], озонолиз фул-

леренов [9], образование эндофуллеренов [10] и др. 

Наконец, теория может носить исключительно предиктивный характер и ис-

пользоваться для дизайна новых соединений и предсказания неизвестных процессов. 

В качестве примера таких исследований – исследование возможности получения про-

изводных С60 с химическими группами, связанными с фуллереновым каркасом из-

нутри, в процессе «раздавливания» известного эндофуллерена H2O@C60 [11].  

Стоит выделить класс задач, в которых «энергетическая парадигма» работает 

плохо. Например, иногда вопреки анализу ППЭ в реакционной системе происходит 

накопление энергетически невыгодных продуктов. Во-первых, накопление того или 

иного продукта зависит от баланса реакции его образования и дальнейших превра-

щений – и не всегда можно теоретически учесть все каналы расхода изучаемого хи-

мического соединения. Во-вторых, существуют примеры высокоэнергетических про-

цессов, когда энергия реагирующих частиц настолько высока, что они могут преодо-

леть любой активационный барьер, т.е. вступить в любую из альтернативных химиче-

ских реакций.  

Проблемы неполноты термодинамической картины в своих исследованиях мы 

решаем за счет изучения дополнительных параметров химических систем, таких как 

поляризуемость. Принцип минимума поляризуемости предложен относительно 

давно [12, 13]. Нельзя сказать, что он получил широкое распространение, хотя интерес 

к этому молекулярному свойству с течением времени не ослабевает [14, 15]. Мы об-

наружили, что принцип минимума поляризуемости хорошо работает в химии и астро-

химии фуллеренов и других соединений, богатых углеродом [16]. Для материалове-

дения представляет интерес корреляция между параметрами КПД органических сол-

нечных батарей на основе фуллеренов и их анизотропией поляризуемости [17], а 

также расчет коэффициентов диэлектрического экранирования инкапсулированных 

атомов/молекул в эндофуллеренах по параметрам депрессии поляризуемости [18]. 
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В случае высокоэнергетических процессов – если они носят вероятностный ха-

рактер – можно отказаться от рассмотрения энергетических и молекулярных пара-

метров, заменив их структурными дескрипторами. В качестве таких дескрипторов в 

своих исследованиях мы применяем информационную энтропию [19] и топологиче-

ские параметры молекул [20]. В частности, используя информационную энтропию, мы 

попытались объяснить преимущественное образование фуллерена С60 в условиях 

электродугового испарения графита [21].  

Информационно-энтропийные дескрипторы могут быть использованы для ма-

шинного анализа структурных паттернов сложных (например, многокаркасных) со-

единений фуллеренов и их изменений в химических процессах, что важно для циф-

ровой классификации углеродных наноструктур [22] и компьютерных алгоритмов 

установления неизвестной химической структуры по известным структурным пара-

метрам ее превращений [23]. 

Работы по вычислительной химии фуллеренов выполняются при поддержке Россий-

ского научного фонда, проект № 22-13-20095. 
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