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С использование МФП для ряда трикарбонильных комплексов металлов 6 группы (Cr, Mo, W) систематически исследованы структура и динамическое поведение комплексов этих металлов с полициклическими ароматическими углеводородами (ПАУ) (от нафталина до графена), в частности, как составляющих частей графенов и дефектных графенов. Были рассчитаны механизмы каталитического гидрирования этилена комплексами этих металлов с некоторыми ПАУ.
Нами были систематически изучены механизмы межкольцевых гаптотропных перегруппировок (МГП), заключающихся в перемещении металлоорганической группы (МОГ) между бензольными комплексами в ПАУ, найдены интермедиаты и переходные состояния на ППЭ и определены активационные барьеры. Активационные барьеры систематически уменьшается при увеличении размеров ПАУ от 30 ккал/мол для хромтрикарбонильного комплекса нафталина до 15 ккал/мол для соответствующего комплекса графена.

В ряду Cr, Mo, W на примере трикарбонильных комплексов показано, что барьер минимален для Мо, что предполагает наибольшую эффективность в качестве катализатора молибденовых комплексов больших ПАУ (графены, нанотрубки и пр.).
В ходе МГП гаптность металла для различных состояний на поверхности потенциальной энергии (ППЭ) уменьшается, и он приобретает способность к дополнительному связыванию субстрата и реагента. Например, с биологическими мишенями (ДНК) в организме. В этом плане комплексы платины и рутения с высокомолекулярными ПАУ (графен, нанотрубки) позволяют надеяться на возможность их использования в онкологии. Электронные свойства трикарбонильных комплексов (М = Cr, Mo, W) с ПАУ, особенно, с большими (графены, графиты, фуллерены и нанотрубки) (HOMO-LUMO gap), а также их динамические свойства позволяют использовать их в материаловедении в качестве сенсоров, переключателей, материалов с новыми электронными и оптическими свойствами, а также молекулярных машин.
