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Диамондоиды представляют собой наноалмазы с определенной структурой и формой частиц размером 0.2–2 нм.1,2 В отличие от других наночастиц элементов IV группы они проявляют настраиваемые электронные свойства и могут быть использованы в нано-размерных электронных приборах.3 Были обнаружены сильные эффекты квантового ограничения для размеров частиц от 0.5 до, по крайней мере, 2 нм, когда ширина запрещенной энергетической зоны дополнительно уменьшается вследствие внутреннего допирования, т.е. замещением CH2-группы на гетероатом. Рассчитанные нами для оксадиамондоидов щели ВЗМО-НСМО меньшие чем для соответствующих диамондоидов (например, для оксадиамантана он составляет 8.08 эВ, тогда как для диамантана – 8.89 эВ на B3LYP/6–31G(d)).

Для того, чтобы привить оксадиамондоиды к поверхностям благородных металлов необходима их селективная функционализация. Она может быть достигнута в реакциях с электрофильными реагентами, в которых стабильность диамондоидильных катионов коррелирует с преимущественной селективностью замещения.4 Мы провели расчеты на теоретическом уровне B3LYP/6–31G(d) для ряда оксадиамандоидов и всех их третичных карбокатионов для оценки результатов их реакций с электрофилами.

γ,γ-Оксадиамондоидильные катионы (1, 2 and 3) оказались наиболее стабильными из-за более эффективного вклада электронов неподеленной пары кислорода в НСМО карбокатиона. Мы ожидаем, что реакции будут селективны вследствие довольно значительной энергетической разницы между самыми стабильными карбокатиономи и следующими по стабильности. Мы предвидим, что производные (4-7) будут главными продуктами реакций охадиамондоидов с электрофилами-окислителями.  
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