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Среди перспективных наноматериалов рассматриваются эндоэдральные металлофуллерены, которые представляют собой фуллерены, содержащие внутри атомы металлов. Наиболее активно рассматриваемые применения эндоэдральных металлофуллеренов относятся к биомедицинским областям. Углеродный каркас обеспечивает практически абсолютную защиту от контакта эндоэдральных частиц с внешней средой и возможных неблагоприятных последствий такого контакта для организма. В связи с этим, эндоэдральные металлофуллерены могут рассматриваться в качестве радиопрепаратов (при внедрении радиоактивных эндоэдральных атомов), контрастных агентов для магнитно-резонансной томографии (в случае парамагнитных эндоэдральных атомов) или каких-либо иных меток [1]. 

Моделирование свойств углеродных наноструктур (фуллеренов, нанотрубок) как представителей нового поколения сложных молекулярных объектов является одной из актуальных задач исследования новых наноматериалов. 

Целью данной работы являлась проверка возможности теоретического предсказания ЭПР спектров для эндоэдральных производных фуллеренов на примере Sc
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-N(этил)пирролидина [2] и Sc
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-бензола. В ходе исследования были найдены наиболее стабильные изомеры соединений, изучено влияние заряда молекулы на конфигурацию кластера Sc3N,  а также  рассчитаны константы сверхтонкого взаимодействия (СТВ).  

Расчёты были проведены методом функционала плотности с использованием програмных пакетов Gamess и Priroda.
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