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Создание наноматериалов с необычными свойствами на основе углеродных нанотрубок и фуллеренов стимулировало проведение большого количества теоретических и экспериментальных работ по поиску и получению их возможных аналогов на основе иных соединений. Дихалькогениды переходных металлов являются такими соединениями, так как, подобно графену, имеют слоистое строение с существенной анизотропией.
Дисульфиды гафния и циркония являются перспективными материалами – так как обладают уникальными электронными, механическими и оптическими свойствами, благодаря которым находят широкое применение как компонент наноэлектронных устройств, а так же в катализе и электрохимических устройствах, однако данные в литературе о них почти отсутствуют [2, 3].
В работе представлены результаты квантовохимических расчетов структуры, устойчивости и фононных спектров нанослоев и нанотрубок на основе дисульфидов Zr и Hf. Неэмпирические расчеты выполнены в приближении ЛКАО с использованием гибридных обменно-корреляционных функционалов посредством компьютерной программы CRYSTAL-2014 [1]. На основе полученных фононных частот рассчитаны термодинамические функции для нанослоев и нанотрубок с различными хиральностями и диаметрами. Установлено, что фононный вклад в энергию сворачивания нанотрубок мал, но существен для точной оценки устойчивости нанотрубок малых диаметров.
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