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Растущий глобальный спрос на электроэнергию и необходимость снижения выбросов парниковых газов обуславливает потребность получения экологически чистого топлива, в частности, водородного. Поскольку и солнечный свет, и вода находятся в изобилии, перспективной технологией представляется синтез водорода с помощью реакций фотокаталитического расщепления воды под действием солнечного излучения. Важной задачей является повышение эффективности данного процесса, в связи с чем представляется актуальным поиск новых синтетических материалов, которые возможно использовать в качестве катализаторов для реакции расщепления воды. Для решения поставленной проблемы особенно перспективными кажутся наноматериалы.
Двумерные наноматериалы привлекают к себе особый интерес исследователей из-за уникальных свойств и множества возможных применений. Наиболее известным представителем является графен [1], экспериментальное получение которого в 2004 году привело к повсеместному исследованию наноматериалов различного состава. Для расширения областей возможного применения графена необходимо разработать методы и подходы, позволяющие контролируемо изменять его свойства согласно заданным целям. Управлять свойствами графена можно, например, искусственно создавая стабильные дефекты в структуре материала [2], применяя молекулярную функционализацию [3] или комбинируя данные подходы. Известно, что на поверхности графена могут образовываться различные дефекты, многие из которых приводят к появлению пятичленных углеродных колец в структуре наноматериала, например, вакансии, дивакансии, дефекты Стоуна-Уэйлса. Интересной задачей представляется изучение влияния функционализации дефектной поверхности графена производными металлоценов – MCp, состоящими из радикала циклопентадиенила и атома металла.
Известно, что молекулы металлоценов характеризуются высокой стабильностью, а также интересными физико-химическими свойствами. В частности, молекулы ферроцена могут использоваться в нефтяной промышленности в качестве антидетонатора, а также находят применение в качестве сенсоров, в качестве добавок к новым материалам, в фармацевтике. Особенно следует отметить тот факт, что данные молекулы находят возможное применение в качестве катализаторов для синтеза углеродных наноструктур, например, углеродных нанотрубок или графеновых нанолент [4], а значит можно предположить возможность функционализации углеродных аллотропов фрагментами молекул металлоценов. Монослой графена, функционализированный фрагментами молекул металлоценов, кажется перспективным для применения в качестве катализатора в фотокаталитических реакциях расцепления воды, так как такой наноматериал содержат в своей структуре атом металла, который способен изменять свою степень окисления под воздействием солнечного света. Таким образом, актуальной представляется задача изучения влияния функционализации поверхности графена производными металлоценов – MCp, состоящими из радикала циклопентадиенила (Cp) и атома металла (M), на свойства монослоя графена, а также изучение уникальных эффектов, возникающих в подобных системах. 
В представленной работе было проведено теоретическое исследование влияния функционализации поверхностей чистого и дефектного графена металлоценоподобными структурами, содержащими различные атомы переходных металлов (M = Fe, Co, Cr, Ni, V), на физико-химические свойства углеродного монослоя. Квантово-механические расчеты были выполнены с помощью метода функционала электронной плотности (DFT) [5,6], реализованного в программном пакете VASP. 
Анализ электронных зонных структур показал, что наличие MCp фрагмента в структуре дефектного графена приводит к появлению дополнительных уровней энергии. Исследование оптических свойств показало, что рассмотренные в работе структуры демонстрируют увеличение интенсивности спектров экстинкции в области длин волн выше 150 нм по сравнению с бездефектным графеном, что указывает на возможность данных структур абсорбировать излучение в видимом диапазоне света, а значит рассмотренные материалы являются многообещающими для фотокаталитических применений. Для исследования возможности использования рассмотренных дефектных структур графена, функционализированных фрагментами молекул металлоценов, в качестве катализаторов в реакции образования активных форм кислорода (реакциях Фентона) были рассчитаны энергии связи промежуточных соединений и построены координаты реакций, что позволило выявить ряд перспективных структур. 
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