Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 73, ćżŕ. 9, ś. 556 { 560 © 2001 č. 10 ňă£

Ŋőćă£ łřĺśšăńńĺůěśłă£ ťőřňă şčńěřőďă ŋă őśŋőćě ťşńńěřěŋă C_{36}:

ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő śšřőěŋĺ£

Ě. Č. Čăńĳŕěřŋ^+, Ă. Ř. Śăąĺřőć^{+∗}, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů^+, Ă. Ń. Ůĺśš£łőć^+, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^∗

+Ĺŋśšĺšşš ¡ńěňěŋšőőřčăŋĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ ŘĂŊ, 117813 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ PAH, 117977 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 29 ňăřšă 2001 č.

Ŕřěďńőęěŋă ŋőćă£ łřĺśšăńńĺůěśłă£ ăńńőšřőŕŋă£ ňőďĺťĺłăűĺ£ şčńěřőďă, śőśšő£źă£ ĺğ łőćăńěŋšŋő ść£ğăŋŋżţ ťşńńěřěŋőć C36 śĺňňěšřĺĺ D6h. Ŕřőćěďěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ¡šőčő łřĺśšăńńă. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŕăřăňěšřż ¡šőľ £ůěľłĺ (a = b = 6.695 A, c = 6.763 A) ąńĺğłĺ ł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň. Řăśśůĺšăŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă śŕěłšřă ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć. Ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď łřĺśšăńńĺůěśłĺţ őřąĺšăńěľ. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż śőśšăćń£ěš ∼ 1.9 ¡Ć. Őąśşęďăěšś£ śšřşłšşřă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ łćăğĺőďŋőňěřŋżţ ňăłřőňőńěłşń [C36]n, n ≫ 1, ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš śŕőśőąă ść£ğżćăŋĺ£ ňőŋőňěřőć.

PACS: 61.48.+c, 71.20.Tx

Őšłřżšĺě ĺ śĺŋšěğ ć ňăłřőłőńĺůěśšćăţ ťşńńěřěŋőć C_{60} ĺ C_{70} [1, 2] čěŋěřĺřőćăńĺ őčřőňŋżľ ŕőšőł ňěęďĺśűĺŕńĺŋăřŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ¡šĺţ ŋőćżţ ăńńőšřőŕŋżţ ťőřň şčńěřőďă. Šăł, ŋăŕřĺňěř, ążńĺ řăśÿĺťřőćăŋż łřĺśšăńńĺůěśłĺě śšřşłšşřż ťşńńěřěŋőć C_{60} ĺ C_{70}. Ążńő őąŋăřşęěŋő, ůšő ŋăĺąőńěě ďőśšşŕŋżě ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ťşńńěřěŋż C_{60} őąřăğş¿š ć őążůŋżţ şśńőćĺ£ţ ňőńěłşń£řŋżľ łřĺśšăńń ś ŕńőšŋőľ şŕăłőćłőľ. Ŕřĺ ćőğďěľśšćĺĺ ŋă C_{60} ćĺďĺňőčő ĺńĺ şńĳšřăťĺőńěšőćőčő śćěšă ć 1993 č. őąŋăřşęěŋă ťőšőŕőńĺňěřĺğăűĺ£ šăłĺţ łńăśšěřőć şčńěřőďă [3], łőšőřş¿ ňőęŋő ĺŋšěřŕřěšĺřőćăšĳ łăł řěğşńĳšăš řěăłűĺĺ (2+2)-űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ { ÿĺřőłő ĺğćěśšŋőľ ć ţĺňĺĺ şčńěćőďőřőďőć [4]. Ŕőğďŋěě ŕőď ćőğďěľśšćĺěň ďăćńěŋĺ£ ĺ šěňŕěřăšşř ążńĺ őšłřżšż ŋőćżě ŕőńĺňěřŋżě śšřşłšşřż ŋă őśŋőćě C_{60}: łăł śńőěćżě (2D) [5, 6], šăł ĺ šřěţňěřŋżě (3D) [7, 8]. Ŕőńĺňěřĺğăűĺ£ ďřşčĺţ ťşńńěřěŋőć ĺśśńěďőćăŋă šőńĳłő ŋă ŕřĺňěřě łńăśšěřă C_{70}. Ć ¡šőň śńşůăě šăłęě őąŋăřşęěŋő ŋěśłőńĳłő ŕőńĺňěřŋżţ ťăğ [9, 10].

Ŋěďăćŋĺě řăąőšż ŕő śĺŋšěğş ĺ őŕřěďěńěŋĺ¿ śšřőěŋĺ£ ňăńżţ ťşńńěřěŋőć C_{36} [11, 12] śšĺňşńĺřőćăńĺ ŕő- £ćńěŋĺě ŋőćżţ šěőřěšĺůěśłĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ śćőľśšć šăłĺţ łńăśšěřőć ĺ ĺţ ŕřőčŋőğĺřőćăŋĺě (śň. śšăšĳĺ [12 { 15] ĺ śśżńłĺ ć ŋĺţ). Ğăňěšĺň, ůšő ŋă ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ťşńńěřěŋă C_{36} (1), śšřşłšşřă łőšőřőčő ŕřěďśšăćńěŋă ŋă řĺś.1, őąřăźăńőśĳ ćŋĺňăŋĺě ć řăąőšăţ [16, 17]. Ć ¡šĺţ śšăšĳ£ţ şłăğżćăńőśĳ šăłęě, ůšő łńăśšěř C_{36} ćśńěďśšćĺě ŋăŕř£ęěŋŋőśšĺ şčńěřőďŋőčő łăřłăśă ďőńęěŋ ążšĳ ąőńěě řěăłűĺőŋŋő śŕőśőąěŋ, ůěň ťşńńěřěŋ C_{60}.

Ć ŕřĺŋűĺŕě, ćőğňőęŋő śşźěśšćőćăŋĺě ŋěśłőńĳłĺţ ĺğőňěřőć ťşńńěřěŋă C_{36}, ć šőň ůĺśńě ćżśőłőśĺňňěšřĺůŋőčő łńăśšěřă śĺňňěšřĺĺ D_{6h}. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě śćĺďěšěńĳśšćş¿š ć ŕőńĳğş őąřăğőćăŋĺ£ ĺğőňěřă (D_{6h})-C_{36} [11], ţőš£ řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő ąőńěě śšăąĺńĳŋżň ďőńęěŋ ążšĳ ĺğőňěř ąőńěě ŋĺğłőľ śĺňňěšřĺĺ D_{2d} [14, 15]. Ć řăąőšě [17] şśšăŋőćńěŋő, ůšő őśŋőćŋőě śőśšő£ŋĺě ťşńńěřěŋă C_{36} śĺňňěšřĺĺ D_{6h} šřĺŕńěšŋő. Ŕő¡šőňş šăłőľ ĺğőňěř ďőńęěŋ ĺňěšĳ ŕőćżÿěŋŋş¿ śłńőŋŋőśšĳ ł ďĺňěřĺğăűĺĺ ĺ ł őąřăğőćăŋĺ¿ ŕőńĺňěřŋżţ śšřşłšşř. Łřőňě šőčő, śĺňňěšřĺ£ D_{6h} ŋăłńăďżćăěš ďőśšăšőůŋő ęěśšłĺě şśńőćĺ£ ŋě šőńĳłő ŋă śšřşłšşřş śăňőľ ňőńěłşńż, ŋő ĺ ŋă řăśŕőńőęěŋĺě ňőńěłşń ć łőćăńěŋšŋőň łřĺśšăńńě, őąřăğőćăŋŋőčő ĺğ šăłĺţ ťşńńěřěŋőć. Ŕő¡šőňş ťşńńěřěŋ (D_{6h})-C_{36} ŕřěďśšăćń£ěš őśőążľ ĺŋšěřěś łăł śšřşłšşřŋżľ ňőďşńĳ ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ŋőćżţ ťőřň şčńěřőďă.

Ťşńńěřěŋ (D_{6h})-C_{36} ňőęěš őąřăğőćżćăšĳ ďĺňěřż ŋěśłőńĳłĺţ šĺŕőć [12, 14 { 16]. Šřĺ ĺğ ŋĺţ, 2 – 4, ŕřěďśšăćń£¿źĺě ŋăĺąőńĳÿĺľ ĺŋšěřěś, ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś.1. Śšřşłšşřş ďĺňěřă 2 ňőęŋő ĺŋšěřŕřěšĺřőćăšĳ łăł řěğşńĳšăš řěăłűĺĺ (2+2)-űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£. Ŕřĺ ¡šőň ć őąńăśšĺ ść£ğżćăŋĺ£ śőśěďŋĺţ ňőŋőňěřőć őąřăğşěšś£ ůěšżřěţůńěŋŋżľ űĺłń. Ďĺňěř 3 ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł řěğşńĳšăš řěăłűĺĺ (4+4)- űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£. Ć ¡šőň śńşůăě łőćăńěŋšŋżě ść£ğĺ őąřăğş¿šś£ ňěęďş ăšőňăňĺ 1,1^′ ĺ 4,4^′ (řĺś.1). Ć ďĺňěřě 4 ć őąńăśšĺ ść£ğżćăŋĺ£ ňőŋőňěřőć őąřăğşěšś£ čěłśăčőŋăńĳŋă£ ŕřĺğňă. Őšňěšĺň, ůšő řăŋěě šăłőľ śŕőśőą ść£ğżćăŋĺ£ ďćşţ ňőŋőňěřőć ążń

556 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 9 { 10 2001

Šěŕńőšż őąřăğőćăŋĺľ łńăśšěřőć şčńěřőďă 1{4, ŋăľďěŋŋżě ňěšőďőň MNDO/PM3

Ňşńĳšĺŕńěšŋőśšĳ Łńăśšěř ´H_f , łłăń/ňőńĳ ´H_f , łłăń/ňőńĳ/C36

1 (D6h)-C36 (1) 840.8 840.8

3 (C2_v )-C36 (1) 821.0 821.0 1 (C36)2 (2) 1724.96 862.4 1 (C36)2 (3) 1535.8 769.9 1 (C36)2 (4) 1596.6 798.3

ŕřěďńőęěŋ ć řăąőšě [18] ďń£ čĺŕőšěšĺůěśłĺţ śšřşłšşř ĺğ ťşńńěřěŋőć C_{60}, ă ğăšěň ć [19] ăŋăńőčĺůŋżľ ŕőďţőď ĺśŕőńĳğőćăŋ ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ čĺŕőšěšĺůěśłĺţ łřĺśšăńńőć ĺğ ťşńńěřěŋőć C_{60} ćżš£ŋşšőľ ťőřňż (ąăřřěńěŋőć).

Řĺś.1. Śţěňż (D6h)-C36 ňőńěłşńż (1) ĺ ďĺňěřőć (2–4) ś šřěň£ řăğńĺůŋżňĺ śŕőśőąăňĺ ść£ğżćăŋĺ£

Ć šăąńĺűě ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ šěŕńőšż őąřăğőćăŋĺ£ ďĺňěřőć 2 – 4, ŋăľďěŋŋżě ŋăňĺ ňěšőďőň Ţăřšřĺ- Ťőłă ć ćăńěŋšŋőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ MNDO/PM3, ÿĺřőłő ŕřĺňěŋ£ěňőčő ŕřĺ řăśůěšăţ čěőňěšřĺĺ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő śšřőěŋĺ£ łăřłăśŋżţ ňőńěłşń ĺ ĺţ ŕřőĺğćőďŋżţ, ć řěğşńĳšăšě őŕšĺňĺğăűĺĺ ¡ŋěřčĺĺ ¡šĺţ śĺśšěň ŕő čěőňěšřĺůěśłĺň ŕăřăňěšřăň. (Ĺśŕőńĳğőćăŋ ŕăłěš ŕřőčřăňň GAMESS [20] ďń£ řăąőůěľ śšăŋűĺĺ DEC 3000 Alpha ĂŢŘ 400Ţ.) Ĺğ šăąńĺűż śńěďşěš, ůšő ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋżň £ćń£ěšś£ ďĺňěř 3. Řěăłűĺ£ őąřăğőćăŋĺ£ ďĺňěřă 2 ĺğ ďćşţ ňőŋőňěřőć ¡ŋďőšěřňĺůŋă, ă ăŋăńőčĺůŋă£ řěăłűĺ£ őąřăğőćăŋĺ£ ďĺňěřă 4 ¡łğőšěřňĺůŋă. Őšňěšĺň, ůšő ďńĺŋż ść£ğěľ ňěęďş ňőŋőňěřăňĺ ć ř£ďş łńăśšěřőć 2, 3 ĺ 4 ňőŋőšőŋŋő şćěńĺůĺćă¿šś£ őš 1.51 A ďő 1.56 A. Łřőňě šőčő, ć łńăśšěřě 3 ćăńěŋšŋżľ şčőń 4^′−4−5 śőśšăćń£ěš 134^∘, ă ć łńăśšěřě 4 ăŋăńőčĺůŋżľ şčőń 4−6−6^′ ěźě ąőńĳÿě őšńĺůăěšś£ őš ğŋăůěŋĺľ łńăśśĺůěśłĺţ ćăńěŋšŋżţ şčńőć (109^∘ ĺ 120^∘) ĺ řăćěŋ 149^∘. Ŕřĺ šăłőň ąőńĳÿőň ğŋăůěŋĺĺ ćăńěŋšŋőčő şčńă śńěďşěš őęĺďăšĳ ğăňěšŋőčő şůăśšĺ£ ŋěłőšőřżţ őřąĺšăńěľ ůěšżřěţłőőřďĺŋăűĺőŋŋżţ ăšőňőć şčńěřőďă ćő ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś őśšăšőůŋżňĺ śőŕř£ęěŋŋżňĺ śĺśšěňăňĺ śőśěďŋĺţ ňőŋőňěřőć.

Őńĺčőňěřŋżě ĺ ŕőńĺňěřŋżě śšřşłšşřż ŋă őśŋőćě łńăśšěřă (D_{6h})-C_{36} őąśşęďăńĺśĳ ć ř£ďě řăąőš (śň., ŋăŕřĺňěř, [13 { 15, 21, 22]). Ć řăąőšăţ [15, 21] řăśśňăšřĺćăńś£ łćăğĺďćşňěřŋżľ śńőľ ĺğ łőćăńěŋšŋő ść£ğăŋŋżţ ťşńńěřěŋőć (D_{6h})-C_{36}. Ć řăąőšăţ [14, 22] ĺśśńěďőćăńĺśĳ šăł ŋăğżćăěňżě łńăšřăšŋżě śšřşłšşřż, ć łőšőřżţ łńăśšěřż (D_{6h})-C_{36} ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ łăł őśŋőćŋżě śšřşłšşřŋżě ąńőłĺ, ść£ğăŋŋżě ňěęďş śőąőľ ăšőňăňĺ şčńěřőďă, řăğňěźěŋŋżňĺ ć ňěęňőńěłşń£řŋżţ ŕőńőśš£ţ.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ňż ŕřěďńăčăěň ŋőćş¿ 3D łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş (5, řĺś.2) ŋă ąăğě ťşńńěřěŋőć (D_{6h})-C_{36}, ŕőśšřőěŋŋş¿ śńěďş¿źĺň őąřăğőň: ć ŕřěďěńăţ őďŋőčő śńő£ łăęďżľ ąăřřěńěŋ ść£- ğăŋ ś łăęďżň ĺğ ÿěśšĺ śőśěďěľ ďćşň£ łőćăńěŋšŋżňĺ ść£ğ£ňĺ, šăłĺňĺ ęě, łăł ĺ ć ďĺňěřě 3, ă ś ćěřţŋĺň ĺ ŋĺęŋĺň śőśěď£ňĺ őŋ, ăŋăńőčĺůŋő śńşůă¿ ďĺňěřă 4, őąřăğşěš ŕő ďćě čěłśăčőŋăńĳŋżě ŕřĺğňż ĺğ sp^3-čĺąřĺďĺğőćăŋŋżţ ăšőňőć. Ďăŋŋă£ łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă ŕřĺŋăďńěęĺš ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕě śĺňňěšřĺĺ P 6/mmm, ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě śőďěřęĺšś£ 36 ăšőňőć.

Ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ łřĺśšăńńă 5 šăłęě ŕřőćőďĺńőśĳ ć řăňłăţ łćăŋšőćő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 9 { 10 2001

Řĺś.2. Ťřăčňěŋš łřĺśšăńńă 5 čěłśăčőŋăńĳŋőľ D6hśĺňňěšřĺĺ ĺğ 3D ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ťşńńěřěŋőć (D6h)-C36. Ŕşŋłšĺřŋőľ ńĺŋĺěľ őąőğŋăůěŋă ŕřőěłűĺ£ śťěřż (ěě űěŋšř ć űěŋšřě śĺňňěšřĺĺ ćŋşšřěŋŋěčő łńăśšěřă C36) ŋă ŕńőśłőśšĳ [001], őčřăŋĺůĺćă¿źă£ ťřăčňěŋš łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ĺğ 264 ăšőňőć şčńěřőďă. İšőš ťřăčňěŋš ĺśŕőńĳğőćăŋ ŕřĺ řăśůěšě ŕăřăňěšřőć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ łřĺśšăńńă 5. Ŕăřăňěšřż ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ řăćŋż: a = 6.695 A, c = 6.763 A

ţĺňĺůěśłőčő ňěšőďă MNDO/PM3. Őšňěšĺň, ůšő ¡šőš ňěšőď ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ řăŋěě ŕřĺ őŕĺśăŋĺĺ śšřşłšşřż łćăğĺďćşţňěřŋőčő śńő£ ťşńńěřěŋőć (D_{6h})- C_{36} [21]. Ŕăřăňěšřż čěłśăčőŋăńĳŋőľ £ůěľłĺ 5 ĺ łőőřďĺŋăšż ăšőňőć ćżąĺřăńĺśĳ ć řěğşńĳšăšě őŕšĺňĺğăűĺĺ ¡ŋěřčĺĺ şčńěćőďőřőďŋőľ ňőńěłşńż C_{264}H_{132} (6) śĺňňěšřĺĺ D_{6h}. Şčńěřőďŋżľ őśšőć ňőńěłşńż 6 śőśšőĺš ĺğ űěŋšřăńĳŋőčő łńăśšěřă (D_{6h})-C_{36} ĺ \ŕőńőćĺŋőł" ćőśĳňĺ śňěęŋżţ ś ŋĺň łńăśšěřőć C_{36}. İšőš ťřăčňěŋš řěÿěšłĺ ćżřěğăěšś£ ĺğ śšřşłšşřż łřĺśšăńńă 5 śťěřőľ ś űěŋšřőň, řăśŕőńőęěŋŋżň ć űěŋšřě śĺňňěšřĺĺ ćŋşšřěŋŋěčő łńăśšěřă C_{36}. Ŕřőěłűĺ£ ¡šőľ śťěřż ŋă ŕńőśłőśšĳ z = 0 şłăğăŋă ŋă řĺś.2 ŕşŋłšĺřőň. Őąőřćăŋŋżě ść£ğĺ Ś{Ś ğăňěŋ£ńĺśĳ ŋă ść£- ğĺ Ś{Ŋ. Ć řěğşńĳšăšě őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ¡šőľ čĺčăŋšśłőľ şčńěćőďőřőďŋőľ ňőńěłşńż, śőśšő£źěľ ĺğ 396 ăšőňőć, őŕřěďěńěŋż łőőřďĺŋăšż ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ ăšőňőć ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě łřĺśšăńńă: C(1): 0.414, 0.207, 0.099; C(2): 0.384, 0, 0.214; C(3): 0.237, 0, 0.386 (ŋă řĺś.1 ¡šĺ ăšőňż őąőğŋăůěŋż 3, 4, 5 śőőšćěšśšćěŋŋő) ĺ ŕăřăňěšřż śőőšćěšśšćş¿źěľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłĺ: a = 6.695 A, c = 6.763 A.

İńěłšřőŋŋżľ śŕěłšř łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż 5 řăśśůĺšżćăńś£ ňěšőďőň łřĺśšăńńĺůěśłĺţ őřąĺšăńěľ ć ćăńěŋšŋőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ řăśÿĺřěŋŋőčő ňěšőďă Ţ¿łłěń£ (ĚŊŠ) ŕő ŕřőčřăňňě, őŕĺśăŋŋőľ ć [23]. Ŋă řĺś.3 ŕőłăğăŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă śŕěłšřă łřĺśšăńńă 5 ĺ ěčő ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă. Ĺğ řĺśşŋłă ćĺďŋő, ůšő łřĺśšăńń 5 ŕřěďśšăćń£ěš śőąő¿ ŕőńşŕřőćőďŋĺł ś ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋőľ ÿĺřĺŋż ∼ 1.88 ¡Ć.

Řĺś.3. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă łřĺśšăńńă 5 čěłśăčőŋăńĳŋőľ D6h-śĺňňěšřĺĺ ĺğ 3D ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ łńăśšěřőć (D6h)-C36 (ŋăćěřţş { ŕěřćă£ ğőŋă Ąřĺńń¿¡- ŋă)

Ć őšńĺůĺě őš šăł ŋăğżćăěňżţ łńăšřăšŋżţ śšřşłšşř śĺňňěšřĺĺ D_{6h} ŋă őśŋőćě C_{36} [22], śőďěřęăźĺţ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě ăšőňż ć ŕőńőśš£ţ ňěęďş ťşńńěřěŋăňĺ, řăśśňőšřěŋŋă£ śšřşłšşřă śőśšőĺš šőńĳłő ĺğ ňőńěłşń C_{36} ĺ ĺňěěš ć ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě ŋě ďĺ¡ńěłšřĺůěśłş¿ (7 ¡Ć), ă ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćş¿ źěńĳ. Ŕăřăňěšřż a ĺ c śőőšćěšśšćş¿źěľ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ őłăğăńĺśĳ ŋěňŋőčő ąńĺęě ł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőňş ğŋăůěŋĺ¿ 6.68 A, ůěň ć ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ şśšőľůĺćőň C_{36+4} łńăšřăšě [22] (a = 6.91 A, c = 6.23 A). Őšňěšĺň šăłęě, ůšő ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ řăśśňăšřĺćăěňőčő łřĺśšăńńă ćěřÿĺŋż C_{36} ňőńěłşń ([001] ŕńőśłőśšĳ) ŕő śšřşłšşřě śőćŕăďă¿š śő śńőěň ňőńěłşń C_{36}, śőěďĺŋěŋŋżţ (4+4) űĺłńăňĺ [21], ă ąőłőćżě ĺţ čřăŋĺ ([100] ŕńőśłőśšĳ) { śő śšřşłšşřőľ űěŕőůěł C_{36}

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 9 { 10 2001

(7), śőěďĺŋěŋŋżţ čěłśăčőŋŋżňĺ ŕřĺğňăňĺ. Ŕő¡šőňş ć řăśśňőšřěŋŋőň łřĺśšăńńě ńőłăńĺğőćăŋŋżě ŋă ¡šĺţ śšřşłšşřăţ łăł ŋă ďěťěłšăţ ŕőćěřţŋőśšŋżě śőśšő£ŋĺ£ (őŋĺ ńěęăš ćŋşšřĺ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż łřĺśšăńńă 5) ňőčşš ďăćăšĳ łăřšĺŋş \šőŋłőľ" śšřşłšşřż ć ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě, ŋăąń¿ďăěňş¿ ŕřĺ śłăŋĺřş- ¿źěľ šşŋŋěńĳŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ ŋăŋőłřĺśšăńńĺůěśłőľ ŕńěŋłĺ C_{36} [12].

Ć łřĺśšăńńě 5 řěăńĺğş¿šś£ ďćă śŕőśőąă ść£ğżćăŋĺ£ ňőŋőňěřőć, łőšőřżě őŕřěďěń£¿š ğőŋŋş¿ śšřşłšşřş ěčő ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă. Ć ¡šőľ ść£ğĺ ŕřěďśšăćń£ěš ĺŋšěřěś śřăćŋĺšĳ śŕěłšřż ńĺŋěľŋżţ ňăłřőňőńěłşń, ć łőšőřżţ ĺśŕőńĳğşěšś£ šőńĳłő őďĺŋ šĺŕ ść£ğżćăŋĺ£ ňőŋőňěřőć: ńĺąő łăł ć ďĺňěřě 3, ńĺąő łăł ć ďĺňěřě 4. Ŕěřćżľ śńşůăľ ążń ĺśśńěďőćăŋ ć řăąőšě [21], čďě ŕőłăğăŋő, ůšő śőőšćěšśšćş¿źĺľ ńĺŋěľŋżľ ŕőńĺňěř [C_{36}]_n, n ≫ 1, ĺňěěš ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżľ śŕěłšř ś ÿĺřĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ∼ 1 ¡Ć. Łćăğĺőďŋőňěřŋă£ ňăłřőňőńěłşńă 7 śő ść£ğ£ňĺ ňěęďş ňőŋőňěřăňĺ ćšőřőčő šĺŕă (řĺś.1, 4) řăŋěě ŋě ĺśśńěďőćăńăśĳ. Śšřşłšşřă ŕőćšőř£¿źěčőś£ ğćěŋă ńĺŋěľŋőčő ŕőńĺňěřă 7 őŕřěďěń£ńăśĳ ŋă őśŋőćăŋĺĺ řăśůěšă šřĺňěřă (C_{36})_3. Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă ¡šőľ ňăłřőňőńěłşńż ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.4. Ĺğ ¡šőčő řĺśşŋłă ćĺďŋő, ůšő ć śŕěłšřě ňăł-

Řĺś.4. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă łćăğĺőďŋőňěřŋőčő ńĺŋěľŋőčő ŕőńĺňěřă 7, ć łőšőřőň ść£ğĺ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ňőŋőňěřăňĺ (D6h)-C36 őąřăğş¿š čěłśăčőŋăńĳŋş¿ ŕřĺğňş

řőňőńěłşńż 7 śőďěřęĺšś£ ďőśšăšőůŋő şğłă£ ğăŕřěźěŋŋă£ ğőŋă ÿĺřĺŋż 0.06 ¡Ć. Ŕő-ćĺďĺňőňş, šăłőľ ţăřăłšěř śŕěłšřă ść£ğăŋ ś ŋěőążůŋő ąőńĳÿĺňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ őďŋőčő ĺğ ćăńěŋšŋżţ şčńőć łăęďőčő ĺğ ůěšżřěţłőőřďĺŋĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć şčńěřőďă, ďőśšĺčă- ¿źĺň 150^∘. Ňăłřőňőńěłşńş 7 ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł (6.0)-ŋăŋőšřşąş ś ďěťěłšăňĺ, ŕřĺćőď£źĺňĺ ł őąřăğőćăŋĺ¿ čőťřĺřőćăŋŋőľ śšřşłšşřż, łőšőřă£ šěň ŋě ňěŋěě ŋě śłăğżćăěšś£ śşźěśšćěŋŋő ŋă ¡ńěłšřőŕřőćőď£źĺţ śćőľśšćăţ.

Ć řăąőšě ŕřőćěďěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě čěőňěšřĺůěśłőľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋőćőľ łřĺśšăńńĺůěśłőľ ăńńőšřőŕŋőľ ťőřňż şčńěřőďă śĺňňěšřĺĺ D_{6h}, śőśšő£źěľ ĺğ 3D ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ąăřřěńěŋőć (D_{6h})- C_{36}. Ŕăřăňěšřż ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ¡šőčő łřĺśšăńńă ŋăĺąőńěě ąńĺğłő śőőšćěšśšćş¿š ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň [11, 12]. İšĺň ďăŋŋżň śőőšćěšśšćşěš ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżľ ţăřăłšěř ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă řăśśňőšřěŋŋőľ śšřşłšşřż. Ĺğ-ğă ŋăńĺůĺ£ šřěšĺ sp^2- čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć ć łřĺśšăńńě (1) śńěďşěš őęĺďăšĳ, ůšő řăśśňőšřěŋŋă£ śšřşłšşřă ąşďěš ĺňěšĳ ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿş¿ šćěřďőśšĳ, ăŋăńőčĺůŋő śšřşłšşřăň ĺğ 3D ŕőńĺňěřŋżţ ťşńńěřěŋőć C_{60} [7, 8]. Ć ďăńĳŋěľÿěň ňż ŕńăŋĺřşěň ćżůĺśńĺšĳ ťőŋőŋŋżľ śŕěłšř řăśśňőšřěŋŋőčő łřĺśšăńńă C_{36}, őűěŋĺć őąžěňŋżľ ňőďşńĳ şŕřşčőśšĺ ĺ ňőďż, ăłšĺćŋżě ć śŕěłšřăţ łőňąĺŋăűĺőŋŋőčő řăśśě£ŋĺ£, ă šăłęě ěčő ďĺťřăłűĺőŋŋş¿ řěŋščěŋőćśłş¿ łăřšĺŋş ďń£ ąőńěě ďőśšőćěřŋőľ ĺďěŋšĺťĺłăűĺĺ ć ¡łśŕěřĺňěŋšě.

Őšňěšĺň, ůšő śşźěśšćőćăŋĺě łńăśšěřă C_{36}, ŕőńşůěŋŋőčő ăćšőřăňĺ śšăšĳĺ [11], ążńő ŕőďšćěřęďěŋő ŋěďăćŋő [24] ś ŕőňőźĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ćżśőłőčő řăğřěÿěŋĺ£.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ć řăňłăţ ŕřőčřăňň Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ĺ Řőśśĺľśłőľ ŋăşůŋő-šěţŋĺůěśłőľ ŕřőčřăňňż \Ťĺğĺłă łőŋďěŋśĺřőćăŋŋżţ śřěď", ŋăŕřăćńěŋĺě \Ťşńńěřěŋż ĺ ăšőňŋżě łńăśšěřż", INTAS-00-237.

1. H. W. Kroto, J. R. Heath, S. C. O’Brienet et al., Nature 318, 162 (1985).

2. W. Kr-atchmer, L. D. Lamb, K. Fostiropoulos, and D. R.

Hu¸man, Nature 347, 354 (1990).

3. A. M. Rao, P. Zhou, K.-A. Wang et al., Science 259, 955 (1993).

4. R. B. Woodward and R. Ho¸mann, The Conservation of Orbital Symmetry, Academic Press, NY, 1970.

5. Y. Ivasa, T. Arima, R. M. Fleming et al., Science 264, 1570 (1994).

6. M. Nuniez-Regueiro, L. Marques, J.-L. Hodeau et al., Phys. Rev. Lett. 74, 278 (1995).

7. V. D. Blank, S.G. Buga, N.R. Serebrynaya et al., Phys.

Lett. A220, 149 (1996).

8. L. A. Chernozatonskii, N. R. Serebrynaya, and B. N.

Mavrin, Chem. Phys. Lett. 316, l99 (2000).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 9 { 10 2001

560 Ě. Č. Čăńĳŕěřŋ, Ă. Ř. Śăąĺřőć, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů ĺ ďř.

9. A. M. Rao, M. Menon, K.-A. Wang et al., Chem. Phys.

Lett. 224, 106 (1994).

10. V. D. Blank, N. R. Serebrynaya, G. A. Dubitskii et al.,

Phys. Lett. A248, 415 (1998).

11. C. Piskoti, J. Yarger, and A. Zettl, Nature 393, 771

(1998).

12. P. G. Collins, J. C. Grossman, M.C^ot«e et al., Phys. Rev.

Lett. 82, 165 (1999).

13. J. C. Grossman, M. C^ot«e, S. Louie, and M. L. Cohen,

Chem. Rev. Lett. 284, 344 (1998).

14. M. Menon and E. Richter, Phys. Rev. B60, 13322

(1999).

15. P. W. Fowler, T. Heine, K. M. Rogers et al., Chem. Phys

Letters. 300, 369 (1999).

16. L. A. Chernozatonskii, Phys. Lett. A55, 483 (1991). 17. Ě. Č. Čăńĳŕěřŋ, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ă. Ń. Ůĺśš£łőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 55, 483 (1992).

18. M. O"Kee¸e, Nature 352, 674 (1991).

19. L. A. Chernozatonskii, Chem. Phys. Lett. 209, 229 (1993).

20. M. W. Schmidt, K. K. Baldridge, J. A. Boatz et al., J.

Comp. Chem. 14, 1347 (1993).

21. E. G. Gal’pern, I. V. Stankevich, A. L. Chistyakov, and L. A. Chernozatonskii, J. Mol. Graf.& Modelling (2001), in press.

22. Ň. Menon, Ě. Richter, and L. Chernozatonskii, Phys.

Rev. B61, 15420 (2000).

23. Ď. Ă. Ąőůćăř, Ě. Č. Čăńĳŕěřŋ, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů, ĘŚŢ 29, 26 (1988).

24. T. Oku, T. Hirano, M. Kuno et al., Mater. Science and Engineering B74, 206 (2000).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 9 { 10 2001