Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 79, ćżŕ. 3, ś. 153 { 157 cfl 2004 č. 10 ťěćřăń£

Čĺąřĺďż łăřąĺŋă ĺ ťşńńěřěŋă

Ă. Ř. Śăąĺřőć^{+∗}, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů^+, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^{∗1)}

+Ĺŋśšĺšşš ¡ńěňěŋšőőřčăŋĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ ŘĂŊ, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

∗Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 25 ďěłăąř£ 2003 č.

Őŕĺśăŋ ŋőćżľ łńăśś łćăğĺńĺŋěľŋżţ şčńěřőďŋżţ ňőńěłşń [C60]n[Cm]n−1, śőśšő£źĺţ ĺğ n ťşńńěřěŋőć Ś60 ĺ ść£ğżćă¿źĺţ ĺţ n � 1 ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć Cm łăřąĺŋőćőčő šĺŕă ś śĺśšěňőľ śőŕř£ęěŋŋżţ ść£- ğěľ. Őąśşęďă¿šś£ ćőğňőęŋżě čěőňěšřĺůěśłĺě łőŋťĺčşřăűĺĺ šăłĺţ ňőńěłşń ĺ łřĺśšăńńőć ŋă ĺţ őśŋőćě. Ŋă őśŋőćě őŕšĺňĺğăűĺĺ śšřşłšşř ¡ňŕĺřĺůěśłĺň (ŇŇ+), ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺň (ŘŇ3) ĺ ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺň (HF/6-21) ňěšőďăňĺ ŕőłăğăŋă ĺţ ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ śšăąĺńĳŋőśšĳ.

PACS: 61.48.+c

Őšłřżšĺě šăłĺţ ăńńőšřőŕŋżţ ťőřň şčńěřőďă łăł łăřąĺŋ, ťşńńěřěŋż ĺ ŋăŋőšřşąż śšĺňşńĺřőćăńő ĺśśńěďőćăŋĺ£, őřĺěŋšĺřőćăŋŋżě ŋă ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ŋőćżţ şčńěřőďŋżţ ňăšěřĺăńőć ĺ ŕřőčŋőğĺřőćăŋĺě ĺţ śćőľśšć [1 { 6]. Ŕőśłőńĳłş ăšőňż şčńěřőďă ňőčşš ŋăţőďĺšĳś£ ć őďŋőň ĺğ šřěţ čĺąřĺďŋżţ śőśšő£ŋĺľ: sp, sp^2 ĺńĺ sp^3, ćőğňőęŋő śşźěśšćőćăŋĺě ŕřăłšĺůěśłĺ ąěśłőŋěůŋőčő ůĺśńă łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ťőřň şčńěřőďă, ć łőšőřżţ ŕřĺśşšśšćş¿š ăšőňż şčńěřőďă ś őďŋĺň ĺ šěň ęě ĺńĺ ś řăğńĺůŋżňĺ šĺŕăňĺ čĺąřĺďĺğăűĺĺ, ŕřĺůěň ¡šĺ ăšőňż ňőčşš ążšĳ řăśŕőńőęěŋż ŋă ŕőćěřţŋőśš£ţ ś řăğńĺůŋőľ šőŕőńőčĺěľ. Ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ąěśłőŋěůŋőčő ůĺśńă łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ňőďĺťĺłăűĺľ şčńěřőďă ążńă őąőśŋőćăŋă ć řăąőšě [1] (śň. šăłęě őąğőřż [2, 3]).

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ňż őąśşęďăěň ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ŋőćőčő łńăśśă čĺąřĺďŋżţ şčńěřőďŋżţ śšřşłšşř, őąřăğőćăŋŋżţ ĺğ ťşńńěřěŋőć ĺ ść£ğżćă¿- źĺţ ĺţ ńĺŋěľŋżţ şčńěřőďŋżţ ťřăčňěŋšőć łăřąĺŋőćőčő šĺŕă. Ŋăŕőňŋĺň, ůšő łăřąĺŋőćżňĺ ťőřňăňĺ ŋăğżćă¿š şčńěřőďŋżľ ňăšěřĺăń, śőśšő£źĺľ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ĺğ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł (śň. őąğőř [4]). Ĺğćěśšŋő, ůšő śşźěśšćşěš ďćă šĺŕă ňőńěłşń, śőďěřęăźĺţ ďőśšăšőůŋő ŕřőš£ęěŋŋżě űěŕĺ ńĺŋěľŋőčő şčńěřőďă: ŕőńĺĺŋż (RC_2nR^′) ĺ łşňşńěŋż (R_2CnR^′_2), čďě ůěřěğ R ĺńĺ R^′ őąőğŋăůěŋż őďŋőćăńěŋšŋżě ăšőňż (ŋăŕřĺňěř, H, F, Cl) ĺńĺ ťşŋłűĺőŋăńĳŋżě čřşŕŕż (ŋăŕřĺňěř, ŚŊ_3, C_6H_5). Ć śĺśšěňăţ ŕőńĺĺŋőćőčő šĺŕă RC_2nR

R|[|C ȷ C|]n|R

şčńěřőďŋżľ ťřăčňěŋš śőśšőĺš ĺğ ůěřěďş¿źĺţś£ ŕřőśšżţ ĺ šřőľŋżţ ść£ğěľ ĺ ćśě ăšőňż şčńěřőďă ŋă-

1)e-mail: cherno@sky.chph.ras.ru

ţőď£šś£ ć sp-čĺąřĺďŋőň śőśšő£ŋĺĺ. Ć łşňşńěŋőćżţ śĺśšěňăţ R_2CnR_2:

ťőřňăńĳŋő ćśě ść£ğĺ Ś{Ś ďćőľŋżě, ă łőŋűěćżě ăšőňż şčńěřőďă ŋăţőď£šś£ ć sp^2 čĺąřĺďŋőň śőśšő£ŋĺĺ [1]. Ŕő¡šőňş ďń£ ŋăśżźěŋĺ£ śćőąőďŋőľ ćăńěŋšŋőśšĺ ¡šĺţ ăšőňőć ĺśŕőńĳğş¿šś£ ŕő ďćě ťşŋłűĺőŋăńĳŋżě čřşŕŕż ĺńĺ ŕő ďćă őďŋőćăńěŋšŋżţ ăšőňă. Őšňěšĺň, ůšő łőŋűěćżě čřşŕŕż ŚR_2 ĺ CR^′_2 ć łşňşńěŋăţ ś ŋěůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć şčńěřőďă ňőčşš ążšĳ ŕőćěřŋşšż őšŋőśĺšěńĳŋő ďřşč ďřşčă ŋă şčőń 90^∘.

Ć śńşůăě łşňşńěŋőćżţ śĺśšěň ć łăůěśšćě ťřăčňěŋšőć R ĺ R^′ ňőčşš śńşęĺšĳ ăšőňż şčńěřőďă őďŋőľ ĺğ ďćőľŋżţ ść£ğěľ ťşńńěřěŋă. Ŕő¡šőňş łăęěšś£ ćőğňőęŋżň őąřăğőćăŋĺě ňőńěłşń, śőśšő£źĺţ ĺğ ďćşţ ťşńńěřěŋőć, ŋăŕřĺňěř Ś_{60}, ść£ğăŋŋżţ ňěęďş śőąőľ šőńĳłő ńĺŋěľŋżňĺ şčńěřőďŋżňĺ űěŕ£ňĺ łşňşńěŋőćőčő šĺŕă (řĺś.1).

Ć ťşńńěřěŋě Ś_{60} ĺňěěšś£ ÿěśšĳ ďćőľŋżţ ść£ğěľ, űěŋšřż łőšőřżţ řăśŕőńőęěŋż ŕő ćěřÿĺŋăň őłšă¡ďřă. Ŕő¡šőňş ťşńńěřěŋż Ś_{60} ňőęŋő \śÿĺšĳ" łăřąĺŋőćżňĺ űěŕőůłăňĺ ć łćăğĺ-őďŋőňěřŋżě (1D), łćăğĺďćşňěřŋżě (2D) ĺ šřěţňěřŋżě (3D) łřĺśšăńńĺůěśłĺě śšřşłšşřż. Ć łćăğĺďćşňěřŋőľ śšřşłšşřě śőěďĺŋěŋĺě űěŕőůěł ś ťşńńěřěŋăňĺ C_{60} ćőğňőęŋő řăğŋżňĺ śŕőśőąăňĺ. Ŕő¡šőňş ŋě ďőńęŋő ążšĳ čěőňěšřĺůěśłĺţ ŕřőšĺćőřěůĺľ ďń£ śşźěśšćőćăŋĺ£ šăłĺţ ęě ťăğ, ůšő ĺ ďń£ śšřşłšşř ĺğ ŕőńĺňěřőć ůĺśšőčő C_{60}: \őřšőřőňąĺůěśłőľ" (şŕăłőćăŋŋżě ńĺŋěľŋżě űěŕĺ), \šěšřăčőŋăńĳŋőľ" ĺ řőňąő¡ďřĺůěśłőľ (şŕăłőćăŋŋżě śńőĺ) [6].

Űěńĳ ŋăśšő£źěľ řăąőšż { őűěŋĺšĳ ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ŋěłőšőřżţ ňőŋőňěřŋżţ ĺ ŕőńĺňěř-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 3 { 4 2004 153

Řĺś.1. Śőěďĺŋěŋĺě ťşńńěřěŋőć ŕőśřěďśšćőň łăřąĺŋőćőľ űěŕőůłĺ: C60C2C60 (a), C60C3C60 (b). Űĺťřăňĺ şłăğăŋż ăšőňż, čěőňěšřĺůěśłĺě řăśŕőńőęěŋĺ£ łőšőřżţ őšŋőśĺšěńĳŋő ďřşč ďřşčă ŕřĺćěďěŋż ć šăąń.1 ĺ 2

Šăąńĺűă 1

Ďńĺŋż ść£ğěľ ć őąńăśšĺ śőěďĺŋěŋĺ£ ťşńńěřěŋőć (ďăŋŋżě řăśůěšă śšřşłšşř HF/6-21 ňěšőďőň)

Šĺŕ Ďńĺŋă ść£ğĺ, A ňőńěłşńż 1{2 2{2^′ 2{3 3{4 4{5 [C60]2[C2] 1.492 1.629 1.461 1.287 { [C60]2[C3] 1.493 1.612 1.466 1.274 { [C60]2[C4] 1.493 1.614 1.465 1.279 1.258 [C60]2[C5] 1.493 1.610 1.467 1.278 1.262 [C60]3[C2]2 1.492 1.629 1.460 1.286 { [C60]3[C3]2 1.493 1.612 1.466 1.274 { [C60]3[C4]2 1.493 1.614 1.465 1.279 1.258 [C60]3[C5]2 1.495 1.579 1.476 1.281 1.266

Šăąńĺűă 2

Ćăńěŋšŋżě şčńż ăšőňőć ć őąńăśšĺ śőěďĺŋěŋĺ£ ťşńńěřěŋă ĺ łşňşńěŋă (ďăŋŋżě řăśůěšă śšřşłšşř HF/6-21 ňěšőďőň)

Šĺŕ Ćăńěŋšŋżľ şčőń, čřăď ňőńěłşńż 121^′ 123 232^′ 233^′ [C60]2[C2] 105.34 126.57 67.79 146.10 [C60]2[C3] 105.36 126.41 66.69 146.69 [C60]2[C4] 105.35 126.44 66.86 146.57 [C60]2[C5] 105.35 126.40 66.56 146.72 [C60]3[C2]2 105.33 126.58 67.84 146.08 [C60]3[C3]2 105.29 126.43 66.68 146.66 [C60]3[C4]2 105.31 126.45 66.86 146.57 [C60]3[C5]2 105.13 126.19 64.69 147.65

ŋżţ śšřşłšşř-čĺąřĺďőć łăřąĺŋă ĺ ťşńńěřěŋőć. Ďń£ ¡šőčő ążńĺ ŕřőćěďěŋż łćăŋšőćőţĺňĺůěśłĺě řăśůěšż łńăśšěřőć şčńěřőďă čĺąřĺďŋőčő šĺŕă, śőśšő£źĺţ ĺğ ďćşţ (řĺś.1) ĺ šřěţ (řĺś.2) ťşńńěřěŋőć C_{60}, śőěďĺŋěŋŋżţ ńĺŋěľŋżňĺ şčńěřőďŋżňĺ űěŕőůłăňĺ ś ůĺśńőň ăšőňőć C őš ďćşţ ďő ŕ£šĺ, ă šăłęě ŋěłőšőřżţ ĺţ 2D ĺ 3D łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śšřşłšşř.

Řĺś.2. Čĺąřĺďŋżľ łńăśšěř şčńěřőďă [C60]3[C2]2, łőšőřżľ ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ťřăčňěŋš ŕőńĺňěřă ([C60][C_2])n

Řăśůěšż ďĺňěřőć ĺ šřĺňěřőć ŕřőćěďěŋż ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺň ňěšőďőň ŘŇ3 ĺ ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺň ňěšőďőň Ţăřšřĺ-Ťőłă (HF/6-21G) ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă ŕřőčřăňň ďń£ łćăŋšőćőţĺňĺůěśłĺţ řăśůěšőć GAMESS [7], ă řăśůěšż 1D, 2D ĺ 3D łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śšřşłšşř - ¡ňŕĺřĺůěśłĺň ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ňěţăŋĺłĺ (śĺńőćőě ŕőńě MM+, ŕřőčřăňňă HYPERCHEM-6) ć łńăśšěřŋőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ.

Śţěňă PM3 £ćń£ěšś£ őďŋőľ ĺğ ŕăřăňěšřĺğăűĺľ ňěšőďă ňőďĺťĺűĺřőćăŋŋőčő ŕřěŋěąřěęěŋĺ£ ďĺťťěřěŋűĺăńĳŋżň ŕěřěłřżćăŋĺěň (MNDO) [8]. Ć ňěšőďě MNDO řăśśňăšřĺćă¿šś£ šőńĳłő ćăńěŋšŋżě ¡ńěłšřőŋż, ŕřĺůěň ĺčŋőřĺřşěšś£ ŕěřěłřżćăŋĺě ăšőňŋżţ őřąĺšăńěľ (ĂŐ) řăğńĺůŋżţ ăšőňőć, ŋő şůĺšżćă¿šś£ ďćşţ¡ńěłšřőŋŋżě ĺŋšěčřăńż őš ĂŐ, ŕřĺŋăďńěęăźĺţ őďŋőňş ăšőňş, ůšő ŕőğćőń£ěš ąőńěě łőřřěłšŋő, ůěň ć ďřşčĺţ ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺţ ňěšőďăţ, şůĺšżćăšĳ ćğăĺňőďěľśšćĺě ŋěŕőďěńěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ ŕăř.

Ć řăśůěšăţ ab initio ğăňěŋă ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺŋšěčřăńőć ¡ňŕĺřĺůěśłĺňĺ ŕăřăňěšřăňĺ ŋě ĺśŕőńĳğşěšś£, ă ŕřőćőďĺšś£ ŕőńŋă£ ŕřőűěďşřă śăňőśőčńăśőćăŋĺ£ ś ćżůĺśńěŋĺěň ćśěţ ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺŋšěčřăńőć. Ć łăůěśšćě ąăğĺśŋżţ ťşŋłűĺľ ĺśŕőńĳğş¿šś£ ĂŐ, łőšőřżě ăŕŕřőłśĺňĺřş¿šś£ čăşśśőćżňĺ ŕřĺňĺšĺćăňĺ. Ŋăňĺ ĺśŕőńĳğőćăńś£ ćăńěŋšŋő-řăśźěŕńěŋŋżľ ąăğĺś (6- 21G), šő ěśšĳ őśšőćŋżě ĺ ćăńěŋšŋżě őřąĺšăńĺ ŕřěďśšăćń£ńĺśĳ řăğńĺůŋżňĺ ŋăąőřăňĺ čăşśśőćżţ ŕřĺňĺšĺćőć, ůšő ŋěőąţőďĺňő ďń£ ąőńěě ăłłşřăšŋőčő şůěšă ¡ńěłšřőŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ ţĺňĺůěśłőľ ść£ğĺ [8].

Ďăŋŋżě ňěšőďż ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ÿĺřőłő ŕřĺňěŋ£¿šś£ ďń£ řăśůěšőć ťşńńěřěŋőćżţ ĺ ŋăŋőšřşąŋżţ śšřşłšşř.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 3 { 4 2004

Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć ĺ ĺţ őąśşęďěŋĺě. Čěőňěšřĺůěśłă£ śšřşłšşřă łńăśšěřőć şčńěřőďă, łőšőřżě śőśšő£š ĺğ ďćşţ ňőńěłşń ťşńńěřěŋă, ść£ğăŋŋżţ ňěęďş śőąőľ ńĺŋěľŋőľ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłőľ, řăśśůĺšżćăńăśĳ ŕşšěň ŕőńŋőľ őŕšĺňĺğăűĺĺ ¡ŋěřčĺĺ ŕő łőőřďĺŋăšăň ăšőňőć. Ć śńşůăě łńăśšěřőć, śőďěřęăźĺţ šřĺ ňőńěłşńż ťşńńěřěŋă, ćżůĺśńěŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺśĳ ŕřĺ śĺňňěšřĺĺ D_2h, ůšő ďăńő ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćěŋŋő ś¡łőŋőňĺšĳ řăśůěšŋőě ćřěň£. Ňż őąŋăřşęĺńĺ, ůšő ŕőńŋă£ őŕšĺňĺğăűĺ£ (ąěğ őčřăŋĺůěŋĺ£ ŕő śĺňňěšřĺĺ) łńăśšěřőć, śőďěřęăźĺţ ďćě ňőńěłşńż ťşńńěřěŋă, ŕřĺćőďĺš ł šőľ ęě śĺňňěšřĺĺ D_2h. Ďńĺŋż ść£ğěľ ĺ ćăńěŋšŋżě şčńż ć őąńăśšĺ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ł ťşńńěřěŋăň ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć ŕřĺćěďěŋż ć šăąń.1, 2 (ŋşňěřăűĺ£ ăšőňőć ŕő řĺś.1). Ďń£ śšřşłšşř ś ŋěůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć şčńěřőďă ć ńĺŋěľŋőň ťřăčňěŋšě ¡ňŕĺřĺůěśłĺě ĺ ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺě ňěšőďż ŕřěďśłăğżćăńĺ ŋăńĺůĺě śšăąĺńĳŋőčő śőśšő£ŋĺ£, ć łőšőřőň řăśŕőńőęěŋĺ£ ćśěţ ťşńńěřěŋőć őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ śĺňňěšřĺĺ, ŕřőţőď£źĺě ůěřěğ ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż, őďĺŋăłőćż. Őďŋăłő ć řěğşńĳšăšě řăśůěšőć ňěšőďőň ab initio şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋőľ £ćń£ěšś£ łőŋťĺčşřăűĺ£, ć łőšőřőľ ťşńńěřěŋőćżě ťřăčňěŋšż ůěřěğ őďĺŋ řăğćěřŋşšż ŋă 90^∘ őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ űěŕőůłĺ.

Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć łńăśšěřőć, śőďěřęăźĺţ šřĺ ťşńńěřěŋă Ś_{60}, ňőęŋő ĺśŕőńĳğőćăšĳ ďń£ őűěŋőł ŕăřăňěšřőć łćăğĺ-őďŋőňěřŋżţ ŕěřĺőďĺůěśłĺţ śšřşłšşř, śőśšő£źĺţ ĺğ ąěśłőŋěůŋőčő ůĺśńă ůěřěďş¿źĺţś£ ťşńńěřěŋőć ĺ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ś ŕőćšőř£¿źĺňĺś£ ¡ńěňěŋšăřŋżňĺ ťřăčňěŋšăňĺ ćĺďă Ś_{60}=Ś=Ś, Ś_{60}=Ś=Ś=Ś, . . . Ğăňěšĺň, ůšő ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă łřĺśšăńńă ĺğ ťřăčňěŋšőć ś ŋěůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć ćďćőě ąőńĳÿě £ůěľłĺ łřĺśšăńńă ś ůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć ć űěŕ£ţ ňěęďş ťşńńěřěŋăňĺ. Ć ¡šőň śńşůăě ăšőňŋă£ śšřşłšşřă £ůěľłĺ őąńăďăěš ğěřłăńĳŋőŕőćőřőšŋőľ śĺňňěšřĺěľ őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ űěŕőůłĺ ĺ ŕńőśłőśšĺ, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőľ ¡šőľ őśĺ, ŕřőţőď£źěľ ŕőśěřěďĺŋě ňěęďş ťşńńěřěŋăňĺ, šő ěśšĳ ŕőňĺňő ŕőćőřőšă ŋă şčőń 90^∘ čěőňěšřĺůěśłĺţ ĺğňěŋěŋĺľ ťşńńěřěŋőć ŋě ŕřőĺśţőďĺš.

Ďń£ őűěŋłĺ őšŋőśĺšěńĳŋőľ śšăąĺńĳŋőśšĺ řăśśňőšřěŋŋżţ čĺąřĺďŋżţ śšřşłšşř şčńěřőďă ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ řăğŋőśšĺ šěŕńőš őąřăğőćăŋĺ£ čĺąřĺďŋżţ śšřşłšşř (ĺńĺ ĺţ ŕőńŋżţ ¡ŋěřčĺľ) ĺ ĺţ ťřăčňěŋšőć: ťşńńěřěŋőć Ś_{60} ĺ ňőńěłşń C_2, C_3, C_4, C_5, śň. šăąń.3. Ĺğ ďăŋŋżţ ¡šőľ šăąńĺűż śńěďşěš, ůšő ćśě řăśśňőšřěŋŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ őłăğăńĺśĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ, ŕřĺůěň ĺţ śšăąĺńĳŋőśšĳ śşźěśšćěŋŋő ćżÿě, ůěň ş ďĺňěřă [C_{60}]_2, ŕőńşůă¿źěčőś£ ć řěğşńĳšăšě řěăłűĺĺ \2+2"-űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ [2, 6, 9]. Śńěďşěš őšňěšĺšĳ śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿş¿ śšăąĺńĳŋőśšĳ

Řĺś.3. Łćăğĺďćşňěřŋżě ťşńńěřěŋ-łşňşńěŋőćżě łřĺśšăńńż C60C2 ś ŕř£ňőşčőńĳŋőľ (a) ĺ čěłśăčőŋăńĳŋőľ (b) řěÿěšłăňĺ. Ŕř£ňżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ őšňěůěŋż ¡ńěňěŋšăřŋżě £ůěľłĺ łřĺśšăńńőć

řăśśňőšřěŋŋżţ śĺśšěň ś ŋěůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć ć łşňşńěŋőćżţ ťřăčňěŋšăţ ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ăŋăńőčĺůŋżň śĺśšěňăň ś ůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć. Łřőňě šőčő, śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő śšăąĺńĳŋőśšĳ śĺśšěň ś ůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć řăśšěš łăł ś şćěńĺůěŋĺěň ďńĺŋż şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, šăł ĺ ś şćěńĺůěŋĺěň ůĺśńă ťşńńěřěŋőćżţ ťřăčňěŋšőć.

Ć šăąń.3 ŕřĺćěďěŋż řăśśůĺšăŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ŕőšěŋűĺăńőć ĺőŋĺğăűĺĺ ňőńěłşń. Őŋĺ őłăğăńĺśĳ ŋěśłőńĳłő ŋĺęě, ůěň ş ťşńńěřěŋă C_{60} (7.63 ¡Ć [2]), ĺ śńăąő ňěŋ£¿šś£ ŕřĺ ŕěřěţőďě őš őďŋőľ ňőńěłşńż ł ďřşčőľ.

Ŋăňĺ ążńĺ šăłęě řăśśůĺšăŋż 1D, 2D ĺ 3D śšřşłšşřż ĺğ ść£ğăŋŋżţ şčńěřőďŋżňĺ űěŕőůłăňĺ ťşńńěřěŋőć C_{60} (śň. řĺś.3 ĺ 4). Řăśůěšŋżľ ťřăčňěŋš

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 3 { 4 2004

Řĺś.4. Śšřşłšşřż 3D łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ťăğ ŋă őśŋőćě ťşńńěřěŋ-łăřąĺŋ čĺąřĺďőć C60C2 (ćĺď ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [001]): řőňąĺůěśłă£ \O" (a), řőňąĺůěśłă£ \T" (b) ĺ čěłśăčőŋăńĳŋă£ (c). Šěňŋżňĺ ĺ śćěšńżňĺ łřşęłăňĺ ŕőłăğăŋż ăšőňż ňőńěłşń, řăśŕőńőęěŋŋżţ ć śőśěďŋĺţ ŕńőśłőśš£ţ (001) ĺ (00 1/2), śőőšćěšśšćěŋŋő

Šăąńĺűă 3

Őśŋőćŋżě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ śšřşłšşř, ŕőńşůěŋŋżě HF/6-21 ňěšőďőň: šěŕńőšż őąřăğőćăŋĺ£ (´H_f ), ¡ŋěřčĺĺ ďĺśśőűĺăűĺĺ ŋă ťşńńěřěŋż ĺ łşňşńěŋż (´E), ŕőšěŋűĺăńż ĺőŋĺğăűĺĺ (I)

Šĺŕ ´H_f , łłăń/ňőń�ăš ´E, łłăń/ňőń�ăš I, ¡Ć ňőńěłşńż [C60]2 "2 + 2" 13.22 0.42 [C60]2[C2] 13.78 1.80 8.01 [C60]2[C3] 13.93 1.06 8.05 [C60]2[C4] 14.07 2.23 7.99 [C60]2[C5] 14.20 1.03 8.03 [C60]3[C2]2 13.85 2.53 7.94 [C60]3[C3]2 14.67 1.01 7.53 [C60]3[C4]2 14.39 3.13 7.91 [C60]3[C5]2 15.02 1.14 7.25

śőďěřęăń ŕőř£ďłă 3000 ăšőňőć. Ŕěřĺőď űěŕőůěůŋőľ (1D) śšřşłšşřż (a = 11.13 A) őłăğăńś£ ąńĺğłĺň ł řăśśůĺšăŋŋőňş ab initio ğŋăůěŋĺ¿ (11.06 A) řăśśšő£- ŋĺ£ ňěęďş ňőńěłşńăňĺ šřĺňěřă. Śőőšćěšśšćş¿źă£ ěľ 3D O-ťăğă (ŕő ăŋăńőčĺĺ ś ŕőńĺňěřŋőľ Ő-ťăğőľ Ś_{60} [6]) ś őąžěňŋőűěŋšřĺřőćăŋőľ řőňąĺůěśłőľ řěÿěšłőľ čřşŕŕż śĺňňěšřĺĺ Immm (řĺś.4a) őłăğăńăśĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋőľ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś űěŕőůěůŋőľ 1D śšřşłšşřőľ, ůšő ćĺďŋő ĺğ śřăćŋěŋĺ£ şŕřşčĺţ ¡ŋěřčĺľ (šăąń.4). Šăłă£ ťăğă őłăğżćăěšś£ śăňőľ śšăąĺńĳŋőľ ĺğ ćśěţ řăśśňőšřěŋŋżţ śšřşłšşř. Ş 2D śšřşłšşř (řőňąĺůěśłőľ { řĺś.3a ĺ čěłśăčőŋăńĳŋőľ { řĺś.3b) ŕăřăňěšř ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ šăł ęě ąńĺğőł ł ğŋăůěŋĺ¿ 11.06 A. Śőőšćěšśšćş¿źĺě ĺň ťăğż (\šěšřăčőŋăńĳŋă£" T -ťăğă śĺňňěšřĺĺ Immm { řĺś.4b, ĺ čěłśăčőŋăńĳŋă£ { řĺś.4c, śĺňňěšřĺĺ P —6m2) őłăğżćă- ¿šś£ šőęě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋżňĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś 2D ťăğăňĺ (šăąń.4).

Šăąńĺűă 4

Ŕăřăňěšřż łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ĺ ¡ŋěřčĺĺ ŋăŕř£ęěŋĺľ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ťăğ ŕőńĺňěřőć C60C2 ŕő ďăŋŋżň űěŋšřăńĳŋżţ ťřăčňěŋšőć łńăśšěřŋżţ śšřşłšşř (ˇ 3000 ăšőňőć), őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ ňěšőďőň ŇŇ+

Ťăğă C60C2 a1, A a2, A a3, A Est, łłăń/ňőń�ăš 1D űěŕőůłă 11.12 { { 10.96 2D řőňąĺůěśłă£, Imm 11.13 a2 = a1 { 16.45 čěłśăčőŋăńĳŋă£, P —6m 11.32 a2 = a1 { 18.50 3D O-ťăğă, Immm 11.14 9.79 12.23 10.50 T-ťăğă, Immm 11.11 a2 = a1 11.18 15.56 čěłśăčőŋăńĳŋă£, P —6m2 11.30 a2 = a1 13.83 17.70

Šăłĺň őąřăğőň, ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě őűěŋłĺ ďă¿š őśŋőćăŋĺě ŕőńăčăšĳ, ůšő ŕřĺ ŕőďţőď£źĺţ şśńőćĺ£ţ śĺŋšěğă, ŋăŕřĺňěř, ć şśńőćĺ£ţ őďŋőćřěňěŋŋőčő ĺśŕăřěŋĺ£ C_{60} ĺ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěůŋżţ ťřăčňěŋšőć C_2{ C_5, őąřăğőćăŋĺě šăłĺţ śšřşłšşř ćěśĳňă ćěřő£šŋő.

İńěłšřőŋŋżň śćőľśšćăň śšřşłšşř ĺğ řăśśňőšřěŋŋżţ čĺąřĺďőć, łőšőřżě ŕő ŕřěďćăřĺšěńĳŋżň őűěŋłăň £ćń£¿šś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ ś ňěŋĳÿěľ ÿĺřĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż, ůěň ş łřĺśšăńńőć ĺğ Ś_{60}, ąşďěš ŕőść£źěŋă őšďěńĳŋă£ řăąőšă.

Ąőńĳÿĺě ŕăřăňěšřż łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ĺ ŋăńĺůĺě ďćőľŋżţ ść£ğěľ Ś{Ś ć űěŕőůŋżţ ťřăčňěŋšăţ ŕőğćőń£š ŋăďěęŋő ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăšĳ šăłĺě śšřşłšşřż śřěďĺ ŕőńĺňěřŋżţ ťăğ Ś_{60}, ŋăŕřĺňěř, ňěšőďăňĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕăřăňăčŋĺšŋőčő řěğőŋăŋśă, řěŋščěŋőśšřşłšşřŋőčő ăŋăńĺğă, śŕěłšřőśłőŕĺĺ łőňąĺŋăűĺőŋŋőčő řăśśě£ŋĺ£ śćěšă ĺ ďř.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőľ ŋăşůŋő-šěţŋĺůěśłőľ ŕřőčřăňňż \Şŕřăćń£ěňżľ śĺŋšěğ ťşńńěřěŋőć ĺ ďřşčĺţ ăšőňŋżţ łńăśšěřőć".

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 3 { 4 2004

Čĺąřĺďż łăřąĺŋă ĺ ťşńńěřěŋă 157

1. Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů, Ň. Ć. Ŋĺłěřőć, Ď. Ť. Ąőůćăř, Şśŕěţĺ ţĺňĺĺ 7, 1101 (1984).

2. M. S. Dresselhaus, G. Dresselhaus, and P. C. Eklund, Science of Fullerenes and Carbon Nanotubes, Academic Press, London, 1995.

3. U. H. F. Bunz, Y. Rubin, and Y. Tobe, Chem. Soc. Rev.

28, 107 (1999).

4. đ. Ć. Łşďř£ćűěć, Ś. Ć. Ěćś¿łőć, Ň. Ą. Čşśěćă ĺ ďř., Ĺğć. ĂŊ, śěř. ţĺň. 3, 450 (1993).

5. Ć. Ĺ. Śőłőńőć, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů, Şśŕěţĺ ţĺňĺĺ 62, 455 (1993).

6. M. Nunez-Regueiro, L. Marques, J.-L. Hodeau et al., Phys. Rev. Lett. 74, 278 (1994).

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

Comput. Chem. 14, 1347 (1993).

8. Ŋ. Ť. Śšěŕăŋőć, Łćăŋšőćă£ ňěţăŋĺłă ĺ łćăŋšőćă£ ţĺňĺ£, Ň.: Ňĺř, 2001.

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

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 3 { 4 2004