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Фуллерены и их производные обладают уникальными свойствами, которые во многом определяются богатой сфероидной 
системой π-электронов и регулярностью строения их молекул.1 Доклад посвящён теоретическому изучению механизмов 
образования и синтетических трансформаций фуллеренов, предсказанию свойств их соединений, а также изучению 
изомерного разнообразия органических функциональных производных фуллеренов.

В докладе обсуждаются результаты квантовохимического моделирования реакций фуллеренов с радикалами и 
молекулами, которые приводят к образованию экзо- и эндоэдральных производных С60 и С70. Даётся обзор по применению 
полученных расчётных данных для понимания механизмов антиокислительного и ингибирующего действия фуллеренов 
на окисление органических соединений2,3 и радикальные процессы в полимерных4 и биологических системах (деградация 
липидных мембран).5 После обнаружения С60 в межзвёздной среде начался поиск его соединений в астрономических 
объектах. Обсуждаются возможности образования гидридов фуллеренов C60Hx с точки зрения термохимических оценок, 
строения и поляризуемости C60Hx.

6 
Дизайн соединений фуллеренов с заданными свойствами включает в себя машинный поиск возможных региоизомеров 

С60Xn
7 и прогноз их свойств методами квантовой химии и QSAR. Показаны возможности обеих методологий для выбора 

акцепторных производных фуллеренов для органических солнечных батарей.8,9
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