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В докладе дан обзор квантово-химического моделирования последних лет геометрии и физико-химических свойств углеродных наноструктур.
Обсуждаются следующие структуры и их свойства:

Графеновые структуры: уникальные электронные свойства одно- и двухслойных структур; графеновые наноленты (включая наноленты с модифицированными краями и допированные атомами); графеновые "квантовые точки", "ветвистые" структуры и структуры с вакансиями и топологическими дефектами; графены с «линиями» ковалентно-присоединенных атомов водорода; графеновые структуры с адсорбированными атомами и молекулами.

Углеродные нанотрубы (УНТ): структура и физико-химические свойства чистых однослойных и многослойных УНТ; функционализированные УНТ (гидрированнные, фторированные и др.); УНТ, заполненные атомами металлов и молекулами (в частности, «стручки» с фуллеренами и квазиодномерными кристаллами); многотерминальные УНТ соединения с топологическими дефектами (электронные и упругие свойства), ковалентно-связанные УНТ структуры; графен-УНТ структуры.

Фуллерены:  комплексы С60 с атомами переходных металлов; гетерофуллерены; малые фуллерены (С20, С28,С36 - структура молекул, их полимерные фазы), большие фуллерены (N>100) и онионы; структура, физико-химические свойства новых С60 фуллереновых производных и  полимерных фаз. 

Кратко обсуждены методы вычислений геометрии и физико-химических характеристик наноструктур: метод сильной связи, полуэмпирические методы, методы на основе теории функционала плотности (программы PRIRODA, SIESTA, GAUSSIAN и др.), методы молекулярной динамики.

Сегодняшний потенциал вычислительных методов открывает широкие перспективы для моделирования новых наноструктур и их свойств.
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